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Predmluva

Mily &tenai dostava po deseti letech do rukou druhy Almanach Ustavu chemickych procesi
AV CR, ktery je vydavan k jeho vyznamnym padesatinam. Autofi jednotlivych piispévki se
vraceji ve svych myslenkéach a vzpominkach k mnohym zajimavym udalostem, které spole¢né
se svymi kolegynémi a kolegy v tstavu prozili. Texty vznikly pievazné na zakladé prednasek,
které byly prosloveny vramci odbornych pohovort UCHP na pielomu let 2007—-2008.
PowerPointové presentace najde Ctenai na prilozeném CD disku. Kapitoly pochazeji z pera
mimofadnych védeckych osobnosti, které vryly nesmazatelnou stopu do uspéSného vyvoje
prejmenovan na Ustav chemickych procesit AV CR. Novy nazev ustavu jisté 1épe vystihuje
charakter dnesniho pracoviste, které se 1.1.2007 stalo vefejnou vyzkumnou instituci.

Jak je vSeobecné znamo, tustav byl od samého pocatku budovan jakoZzto
multidisciplinarni védecké pracovisté. Jeho zakladatel a prvni feditel prof. Vladimir Bazant
byl chemicky technolog s Sirokym rozhledem a ctil moderni koncepce, bez kterych se vyvoj
novych procestt nemohl uspésné uskutecnovat. U védomi toho ptizval ke spolupraci
excelentniho chemického inzenyra, prof. George L. Standarta, roddka z USA, ktery v 50. a
60. letech minulého stoleti polozil zdkladni kdmen k mimotadné uspésnému vyvoji oboru
chemického inZenyrstvi u nas. Védecky vyzkum chemickych procest se samoziejmé& nemohl
rovnéz obejit bez solidniho fyzikdlné—chemického zakladu. Neobycejné Stastnou okolnosti
pro nas ustav byl proto ptichod prof. Eduarda Hély a jeho tymu fyzikalnich chemikid do nové
budovaného arealu v Suchdole/Lysolajich, ktery byl otevien v roce 1964.

Uznani vyznamu zakladateli naseho tstavu dnes pfipominaji bronzové busty profesorti
Bazanta a Haly ve vestibulu ustavu, vytvofené nedavno vynikajicim fyzikalnim chemikem
prof. Zdeiikem Hermanem, ptsobicim v Ustavu fyzikalni chemie JH AV CR. Fotografie
téchto uméleckych dél dokumentuji pfilozené obrazky. Vzpominku na Zzivotni drahu prof.
Standarta pfipomina jedna z kapitol tohoto Almanachu, kterou sepsal jeho prvni aspirant prof.
J. J. Ulbrecht, ktery po mnoho desetileti ptisobil v National Institute of Standards and
Technology.

Autor této predmluvy mél dobrou pftilezitost pozorovat vyvoj ustavu z povzdali Dejvic,
v poslednich Sesti letech se pak na profilu pracoviité aktivné podilel. Jiz jako student VSCHT
Praha navs$tévoval zajimavé pfednasky prof. BaZanta o technologii silikonl, pozdé&ji pti
obhajobach svych praci 1 pfi riznych oponenturach ukoll tehdejSiho statniho planu
zékladniho vyzkumu se pravidelné potkaval s prof. Halou, Dr. Krausem, doc. Schneiderem,
Dr. Hetflejem, Dr. Chvalovskym, Dr. Cermakem, prof. Kastinkem a mnoha dal§imi svymi
soucasnymi spolupracovniky. Po zfizeni grantového systému u nés v poloviné devadesatych
let minulého stoleti byl také spolufeSitelem zajimavych projektti Dr. Stanika, Ing. Jificného a
Dr. Zdrazila. Na téchto grantovych projektech pracovala tehdy i fada studentt ¢i doktorandii z
VSCHT.

Suchdolsky ustav se vzdy na VSCHT Praha t&$il mimotadné vaznosti a jisté lze fici, Ze
vztahy mezi obéma institucemi byly a dosud jsou tak fikajic nadstandardni. V pribéhu let
Gistavem pro§lo mnoho studentt VSCHT, ktefi ve zdejsich laboratofich vykonavali
bakalarské, diplomové a disertatni prace. RovnéZz mezi soucasnymi védeckymi a
vyzkumnymi pracovniky je zastoupeni absolventii uvedené vyznamné chemicko—inzenyrské
$koly nejvétsi. Je samoziejmé velice dobré, ze UCHP ma od Ministerstva $kolstvi, mladeZe a
télovychovy CR akreditaci pro $koleni studenti doktorského studia v celé fadé obori.
V soucasnosti existuji dohody o spolecném Skoleni doktorandi nejen se vSemi fakultami
VSCHT Praha, ale i s dal§imi fakultami Geskych univerzit. Uvitali jsme také, Ze na pozice
doktorandl a také postdoktoranda pfichazeji rovnéz uchazeci ze zahranic¢i. Mladé kolegyné a



mladi kolegové nepochybné piispeji k tomu, aby uspésné nesli do budoucna pomysiny
stafetovy kolik Ustavu chemickych procest.

Ptejme si do dalSich desetileti mnoho zdatfilych védeckych uspéchill, realizovanych
napadi a také dostatek financnich prostiedkli na feSeni zajimavych projektli, aby se véhlas
Ustavu chemickych procesit AV CR §iiil do svéta i v piistich desetiletich.

Jiri Hanika

Prof. Vladimir Bazant (1920 — 1973) Prof. Eduard Héla (1919 — 1989)



Struény historicky prehled

1.1.1960
rok 1964
1.1.1970
3.7.1973
28.8.1989
27.1.1993
1.7.1993
1.1.2007

zalozen Ustav teoretickych zakladd chemické techniky (UTZCHT)
stethovani ustavu do aredlu na Suchdole

prvni zmeéna organizacni struktury ustavu

umira prof. Bazant, feditel-zakladatel Gstavu

umira prof. Hala

druha zména organizacni struktury ustavu (redukce poctu pracovnikii)
zména nazvu Gstavu na Ustav chemickych procest (UCHP)

pfemeéna ustavu na vefejnou vyzkumnou instituci (v. v. i.)



Od vyzkumu destilace k chemickym reaktoriim pro systém plyn—kapalina

Zacatky ...“KoSinka“... George Standart

Nemohu si hned v uvodu odpustit kratkou exkurzi do ¢ast zacatku formace naSeho
ustavu, a tim 1 zacatki chemického inZzenyrstvi na nasem ustavu, i kdyz jste to jisté uz slyseli
nckolikrat, jak vlastné doslo k zalozeni naseho ustavu. Prosté¢ koncem padesatych let, jak se
tehdy fikalo: nazrala doba, aby vznikl novy tstav. Na Ustavu organické chemie a biochemie
Ceskoslovenské akademie véd, kde byl feditelem vyznamny védecky pracovnik a velice
politicky silny muz, profesor Sorm, byla téz silnd skupina silikonové chemie a skupina
veédeckych pracovnikd, ktefi se vénovali heterogenni katalyze. V cele téchto skupin byli velmi
dobii chemicti technologové, zejména ing. V. Chvalovsky, ing. M. Kraus a ing. K. Kochloefl,
z mladSich pak zejména ing. P. Schneider. V tendencich tehdejSich nazort, ze se akademicka
pracovisté maji zamétovat vedle zakladniho vyzkumu zejména na aplikovany vyzkum a
rychlé pievadéni vysledkil do praxe, se ukdzala politicky zdtivodnitelna nutnost mit v CSAV
ustav, ktery by se takovém transferu technologii do chemického primyslu hloubéji vénoval.
Ukézalo se, Ze pravé shora zminéni organicti technologové maji 1 silné chemicko—inZenyrské
citéni, a ze by mohly jejich skupiny tvofit zaklad takového nového ustavu. K zalozeni nového
tistavu CSAV to byla jisté podminka nutnd, ale ne zcela dostadujici. K ustaveni Gstavu
nahravaly vSak i nadstandardni osobni vztahy mezi profesorem Bazantem a profesorem
Sormem, ktery byl tenkrat vedle Feditelovani vyznamného ustavu i predsedou (iikalo se
prezidentem) Ceskoslovenské akademie véd, ale byl hlavné &lenem Ustfedniho vyboru
Komunistické strany, €ili byly vytvoteny pifiznivé podminky k tomu, aby vznikl novy Ustav, a
to pod vedenim profesora Bazanta. Pan profesor Bazant byl vynikajici osobnost,
charismaticky ¢lovek, jako prvni feditel dokézal vést vzorné novy ustav vSemi uskalimi té
doby 1 na zacatku tzv. normalizace v sedmdesatych letech. Byl velmi dobry organicky
technolog, jeho pozice byla soucasné silna i politicky, coz bylo v t¢ dob¢€ nutné, ale preferoval
vzdy dobré védecké pracovniky, bez ohledu na jejich politickou orientaci. K zalozeni ustavu
by samoziejm¢ nestacilo formovat Ustav jen na bazi tehdy moderni silikonové chemie nebo
heterogenni katalyzy, bylo nutné kompletovat a vytvofit jakousi obecnéjsi bazi, aby tistav mél
vedle dobrého védeckého zdzemi i trochu ten Zadany technologicky charakter. Tim, Ze se m¢l
vytvofit novy ustav s viidéi myslenkou transferu technologii, bylo nutné, aby se k témto
skupinam pfipojil i obor chemického inzenyrstvi. Ustav teoretickych zakladii chemické
techniky (UTZCHT) — jak se novy ustav jmenoval — jako novy ustav Akademie musel tedy
jako akademické pracovisté plnit nejen funkci silného védeckého ustavu, ale z diivodu, dnes
bychom ftekli taktickych, 1 funkci aplikaéni, coz se projevilo 1 v tom kostrbatém nazvu dvou
genitivl, tj. byl to Ustav teoretickych zékladl 1 Gstav techniky. Nazev pieckal az do roku
1992. Koncem padesatych a pocatkem Sedesatych let minulého stoleti byla velice silna
skupina chemického inzenyrstvi na VSCHT v Praze a chemické inZenyrstvi obecng, i kdyz se
tomu tak nefikalo, mélo v ¢eskych zemich pomérné sluSnou zdkladnu uz od dob feSeni
problematiky, spojené s potravinaiskym primyslem, zejména cukrovarnictvim. Jako obor se
profilovalo hlavné na VSCHT v Praze, pozd&ji v Pardubicich a v riznych chemickych
zavodech, respektive u vyrobcl zafizeni chemického a potravinaiského pramyslu jako byla
Kralovopolska strojirna, Spolek pro chemickou a hutni vyrobu v Usti nad Labem a Chemické
zavody v ZaluZzi, které mély i svoje vyzkumné a vyvojové zékladny ve formé tzv. rezortnich
vyzkumnych ustavii, nebo v projekénich organizacich, jako byl Chemoprojekt. Tam se
chemicko—inzenyrské principy jasné€ uplatiiovaly. Bylo tam mnoho velmi dobrych odborniki,
ktefi byli chemickymi inZenyry v tom pravém smyslu slova Chemical Engineering, jako napf.
doc. R. Kubigka v Zaluzi. Na VSCHT v Praze to byl zejména profesor H. Steidl, ktery byl
uznavanym pedagogem se zdzemim praxe v chemickém primyslu a fada asistent a docenta



katedry s pro mne blizkym ing. Skfivankem, ktery se pozd¢ji stal feditelem Vyzkumného
Gistavu anorganické chemie v Usti nad Labem, Ustavu anorganické chemie CSAV, i vedoucim
Katedry chemického inzenyrstvi na VSCHT Praha.

Pocatkem padesatych let piisel do Ceskoslovenska mlady americky levicovy intelektual
George Standart, ktery byl absolventem velice dobré americké univerzity, Kalifornského
technologického institutu (CALTECH), ktery patii stale mezi 10 nejlepSich univerzit na svété.
G. Standart byl ¢loveék sneobyCejnym rozhledem, velice dobfe fundovany po strance
teoretické, obrovsky adaptabilni na nové véci v oboru. George Standart zdhy ziskal v
Ceskoslovensku v oblasti chemického inZenyrstvi velmi vyznamné postaveni. Stal se
profesorem na VSCHT, byl laureatem Statni ceny Klementa Gottwalda, coz byla tehdy ,,tézka
vaha“, a byl to ¢lovek, ktery mél vlastné vsude pfistup, do vSech tovaren a vyzkumnych
ustavi, aby se vyjadroval k riznym problémuam, které bylo tfeba fesit, a to i k provoznim. Byl
nezastupitelny jednoznaéné v tom, Ze nadm predstavil tento obor v modernim americkém
obzoru struktury jednotkovych operaci, protoze doposud byla tato problematika u nas
pojiména spiSe v konzervativnéj§im némeckém pojeti ,,Verfahrenstechnik®. Povahou byl G.
Standart extrovert, ktery rad dokazoval, Ze je skute¢né na dobré védecké trovni. Po zaloZeni
naseho ustavu se stal vedoucim oddéleni chemického inzenyrstvi, i kdyz se to tak tehdy
nejmenovalo; oficidlni nazev byl Odd¢leni teorie pochodil v chemické vyrobé (OTPCHYV).

Kdyz opomenu to, Ze vlastné prvni zacatky chemického inzenyrstvi na ustavu (které je
mozno nejspiSe spojit s vyvojem cCtvrtprovoznich chemickych reaktortl) zacaly v tzv.
,budniku®, nové jadro chemického inzenyrstvi se ptesunulo do objektu v byvalé usedlosti
Kosinka v Libni. Pfedchozi ,.budnik® byly provizorni budky, které stily mezi VSCHT a
Ustavem organické chemie a biochemie, kde pracovala fada kolegt, kteti pozdgji presli do
noveé budovy tstavu v Suchdole. Nelze opominout Pavla Mitschku, Mirka Endrsta, uz tam byl
i vynikajici technik a konstruktér Jarda Koch, kterého pofad muzete vidét ¢ilého prochazet
nasim Ustavem (dnes jeSté pracuje ve spolecnosti Kobit s.r.o.).

Usedlost Kosinka byla pitoreskni smésici budov, bihvi, kdo to misto objevil. Pobyt tam
meély rozliéné profese, od skladl riznych organizaci, ptes zubaiské dilny, sklate, statni podnik
Barvy a laky... Bylo tam prost¢ umisténo vSechno mozné, kdyz jste néco potieboval, tak jste
jenom obesel ten aredl a vzdycky se dalo néco sehnat. Bylo to nesmirn¢ vyhodné, kdyz se
stavély noveé aparatury. Tam, v tésném sousedstvi ateliéru prorezimniho, ale docela dobrého
malife a sochafe Famiry, mezi bustami riznych potentati a aktli, byla také nase nova
experimentalni hala s dilnami a par mistnostmi. Pasobily tam dvé vynikajici osobnosti, ve
vedouci funkci to byl prav€ G. Standart a pak inZenyr Viaclav Kolaf. Oba byli nesmirné
fundovani chemicti inzenyfi, ale naturelem Uplné rlizni. Zatimco Standart byl extrovert, rad se
propagoval a umél vSechno zafidit, ktery badal s tuzkou v ruce, ing. Kolat byl introvert,
stavitel skvélych aparatur, vyborny experimentator a poctivy délnik védy. G. Standart mluvil
dobte Cesky s roztomilym piizvukem, ktery nasazoval zejména pfi jednénich, davalo mu to
tehdy jistou exotickou vyjimecnost. Typické pro n¢j bylo, Ze chtél-li néco pro oddéleni na
rozhodujicich mistech ziskat, a to bylo casto, fikal: jdu ,kSicet, vZdycky chodil kficet, aby
néco vydobyl a skutecné vydobyl prostory, vydobyl penize, zatimco inzenyr Kolar byl takovy
ten poctivy Cesky sedlak, ktery byl velice schopny sestavit originalni aparatury, vyhodnotit
vynikajici experimenty, najit nové korelace... Ing. Kolaf by si zaslouzil alespont malé, po ném
nazvané symposium, napiiklad néco jako ,,Halovy prednasky®, alesponn od jeho aspiranti,
kterych vyskolil fadu a neobycCejné piispél k rozvoji ceského chemického inzZenyrstvi.
Bezesporu ,,ikonou“, které moznd hodné vdécime za orientaci naseho chemického
inZenyrstvi, byl ale G. Standart.

Vedle téchto dvou vynikajicich védeckych pracovnikii tam od zacatku byli jesté dva
inZzenyii, Jarda Prochdzka a Josef Landau (pozd€ji emigroval), ktefi se =zabyvali
problematikou kapalinové extrakce. Jardu Prochazku jste vSichni znali doneddvna, a jeho



Skola extrakce, dnes nasledovana AleSem Heybergerem a Helenkou Sovovou, patii bezesporu
k ,,rodinnému stiibru® chemického inzenyrstvi na nasem ustavu. Na KoSince zacinali jako
mladi kluci Milan Rylek, ja jsem tam pfiSel o rok pozdéji v roce 1960, a v dalSich letech tam
piisli Slava Hartman, Zdenék Broz, Honza Cermék (tfeti feditel naseho ustavu), celd ta
generace mladych chemickych inzenyri vlastné vznikla na periferii KoSinka. Mn¢ se tam
nesmirn¢ libilo a vzpomindm na to s nostalgii, byla to takova dobra lihen, konaly se tam
neformalni prednasky a byla tam i dost velka legrace.

Ja jsem tehdy d¢€lal u prof. Standarta aspiranturu. G. Standart, jak uz jsem uvedl, byl
vynikajici teoretik, ale strasné€ rad se pletl i do experimentalni prace, i kdyz na to byl dost
neSikovny. Tenkrat aspiranti jesté dost pracovali manudlné v dilné, kdyz stavéli svoje
aparatury. Také ja jsem tam jednou musel pilovat néjaky kus zelezné trubky, on piisel a dival
se na mne a fikal ,,to neni dobie, mas Spatnou trajektorii téch Spon“ a zaCal mn¢ prosté
vypocitavat, jak méa vypadat optimalni trajektorie Spon, aby vyrobek byl skvostny.
Vzpominam si, jak kolegyné Rehdkova byla posazena kjeho stolu, protoze v malych
prostorach ,,KoSinky* se uz jinam nevesla. On obcas potieboval néco v Supliku ve stole, a
vzdy se galantné svoji roztomilou ceStinou omlouval, Ze vyruSuje slovy ,,promii, ze té
neustale vzrusuji“. Ted mé zpétné mrzi, Ze jsme jej vic védecky nevyuzivali. Kdyz jsme se
sporadicky odvazili za nim pfijit s néjakym problémem, obvykle hned nasypal do litrové
banky balik ¢aje, prstem ho natlacil dovnitt, vytahl papir a zacal (on psal levou rukou, i na
tabuli psal levou, a pak si ptehodil kiidu a plynule pokracoval fadek pravou) na tom papiru
z hlavy odvozovat vztahy, vzdycky popsal celou stranku, dopsal, pteskrtl, zahodil, a tak
plynule jako dobfe namazany stroj pokracoval a za dvé, tii hodiny mél v podstaté hotovou
teoretickou Cast, ktera se mohla bez velkych uprav dat do publikace. Jeho neustala touha byla
zpracovavat experimentalni data, ktera n€kdo naméfil na co nejvétSich pokusnych zatizenich,
ktera piimo miloval. Zastaval ndzor, ze scale-up dat hydrodynamickych parametri a
parametrl piestupu hmoty ve vicefazovych systémech z kolon menSich primérti nez ptes ptl
metru nema smysl. Obvykle na jejich stavbu sehnal na ministerstvu chemického primyslu
penize. Bylo to u nas pro né¢j tehdy zfeymé jednodussi, neZ pozdé€ji na univerzité
v Manchesteru v Anglii, kam od nas natrvalo odeSel vroce 1967, kde pro nakladna
experimentalni zafizeni pro studenty nemé¢li moc pochopeni.

G. Standart odesel z USA do Prahy (zde za¢inal na VSCHT) v dobé, kdy ve Spojenych
statech byl velky boom chemického inZenyrstvi, zejména v souvislosti s povélecnym
rozmachem petrochemického primyslu. V poptfedi zajmu byly zejména jednotkové operace
destilace a absorpce a problematiku difuznich procesii ptinesl i do nove ustaveného oddéleni
OTPCHYV. Ziskal penize na postaveni velké experimentalni rektifika¢ni kolony o primeéru
1 m a vySce 6 m, ktera stala na provoze vyroby methanolu v Chemickych zavodech v Zaluzi,
a byla ur¢ena pouze k experimentovani. I ve svétovém meéfitku to byla tehdy rarita a ziskané
vysledky byly dost Zaddané a daly se dobfe publikovat i v prestiznich Casopisech. Na stavbé
kolony se podilel hlavné kolega Huml, ktery byl zaméstnancem chemickych zavodi a
externim aspirantem u Standarta. J& jsem nastoupil fadnou aspiranturu (nyni doktorandské
studium) v roce 1964 u svého Skolitele prof. Standarta prave s cilem dokoncit stavbu kolony a
ziskat na ni experimentdlni data ucinnosti mezifazového ptestupu hmoty a pokusit se je
korelovat s hydrodynamickymi parametry paro-kapalinového systému na patrovych
vestavbach riznych geometrii. Tradi¢ni, doposud uzivana klobouckova patra se pokladala za
zastarala a malo G¢inna a rizné spolecnosti se v t€ dob¢ predhanély s uvadénim novych typt
rektifikacnich pater na trh. Byl jsem v Zaluzi, s pfestavkami na konzultace na ,,KoSince®, tfi
roky. Myslim, ze to byla pro mne dost dobra skola, m¢l jsem k dispozici Ctyfi techniky, feSily
se provozni a organiza¢ni problémy, soucasné se pfitom studovalo a v nepfetrzitém
sménovém provozu mefilo. Data o ucinnostech rektifikacnich pater byla tehdy v oblasti
firemnich know-how a v literatufe nebylo mnoho z teorie ptfestupu hmoty pii rektifikaci



publikovano. Shanély se vselijakym zpiisobem prospekty a vykresy riznych typti komer¢nich
pater, podle kterych se v Kralovopolské strojirn€ vyrabély repliky, které se pak testovaly.
Neékdy to vyvolavalo paradoxni situace, protoze data naméfend na naSich replikach byla
mnohdy lepsi, nez publikovana originadlnim vyrobcem. Obcas tomu ale bylo i naopak: na
konferenci v anglickém Brightonu jsme s ing. Humlem piedvedli obrazek srovnani Gi¢innosti a
korelace tehdejSich znamych pater, kde zcela nejhorsi se ukazovala patra spolecnosti APV
West. Bohuzel tam byl pfitomen i zastupce této firmy, ktery nas korektné, ale tvrd¢ poucil, Ze
se to takhle ned¢ld, a Ze to toleruje jen proto, ze jako ucastnici z komunistického bloku
nezname etiku byznysu. Ten obrazek potom otiskli v Perrym a strasil tam az do nového
vydani...nevim, jak jim pak ten byznys Sel... V Zaluzi mne potom stfidal Slavek Hartman. Ta
kolona pak skoncila neblaze, protoze na vyrobé methanolu doslo k vybuchu a nase jedinecna
kolona byla rozmetana do okoli... G. Standart byl svym zplsobem velice nekompromisni
pedagog. Kromé konzultaci v Praze mé jezdil do Zaluzi kontrolovat kazdych 14 dni vlakem.
Tam krom¢ kontroly namétenych dat mne zkousel z matematiky a z fyzikalni chemie ke
kandidéatskému minimu, a pak jsme se v patek vraceli spolecné zpét, coz bylo vzdycky velice
smés$né, protoZe on neustale pracoval, a to 1 ve vlaku. Situace: nabity vlak, ktery ve 3 hodiny
odpoledne odjizdi ze Zaluzi plny slovenskych pracovniki, kteti se vraceji na vikend domd.
Standart plisobil vzdy se svym knirem, ktery ho délal cilené star§im, velmi autoritativné, takze
mu hned ud¢lali misto, on si sedl, vytahl matematiku a zacal mn¢ zkouset. J4 jsem stal nad
nim a Standart velice brzy usnul a ta jedina kniZka (ucili jsme se z amerického Woodse) byla
uz znacné osahana a v saldtovém vydani, vzdycky se rozletély listy, spolucestujici to vSichni
sbirali, takZe on to zase oteviel a pokracoval, no prosté bylo to naramné. Jeho smysl kdekoliv
usnout byl obrovsky. V Zaluzi ve vyzkumném tustavu, kde jsem mél azyl, obvykle uradoval
na zidli u proskleného okna, trochu nad urovni silnice. Sedél po americku, nohy na stole,
knihu v ruce a uz spal. Kdyz byly dvé hodiny odpoledne a celd fabrika Sla domt okolo
vyzkumaéku, byl to pro né asi zajimavy pohled. Okamzité se ozvaly telefonaty na vedeni
ustavu a psani na zavodni vybor Revolu¢niho odborového hnuti, ze ,,my, pracujici, tady
dieme a vy, vyzkumnici, tam chrapete®.

Vté dobé bylo obzvlast¢ moderni jednoduché patro dodavané firmou Shell, tzv.
turbogridové. Byly to vedle sebe vodorovné polozené tenké pasy, mezi nimi Stérbina o rtizné
svétlosti. Bylo to prvni tzv. bezptepadové patro, kdy na rozdil od klasickych piepadovych,
protékala kapalina i para stejnou Stérbinou. Patra méla mnohem vyssi prosazeni pary, nez
klasicka, takze se zdalo atraktivni je zavadét. Nevyhodou byla jejich citlivost na udrzeni
vhodné vysky pény na patie: pfi preruseni toku pary péna spadla a G€innost rychle poklesla.
Na zékladé naSich vysledki se rozhodli v provozu methanolu v jedné vyrobni koloné nahradit
klasicka klobouckova patra (para je zde rozdélovana tzv. kloboucky do piepadovou hrézi stale
udrzované vysky kapaliny na patie, takze pii snizeni dodavky pary pé€na na patie zistava)
témi novymi, turbogridovymi. Zpocitku to byla nesmirnd katastrofa, obsluha byla
samoziejmé cely Zivot zvyklad na pruzné klobouckova, a najet tu kolonu a udrzet v ni vhodny
hydrodynamicky rezim byl dost velky problém, zvIasté, kdyz uz hotel vyrobni plan exportu
methanolu. Uvédomil jsem si tehdy, ze ptenos vysledkd ziskanych za peclivého hlidani
parametrl procesu do redln¢ho svéta jejich pravdépodobnych fluktuaci a volnéjsi pracovni
discipliny je dost svizelny... Nakonec se to podaftilo ustalit, ale asi uz tam jsou dnes jina patra.

Ing. Kolat se zabyval také problematikou hydrodynamiky a transferu hmoty ve
vicefazovych systémech, ale jeho nahled, na rozdil od Standarta, ktery problematiku destilace
a absorpce naziral z obecné pozice transportnich jevl a termodynamiky, se Vaclav Kolar
snazil proniknout do problému spiSe na urovni piedstav na molekuldrni urovni a
mikroturbulence. Jeho publikace mély ve svété velky ohlas, ale jeho skromnost a absolutni
nechut’ prezentovat se na prestiznich univerzitdch — i kdyz bylo tehdy obtizné vyjizdét — byly i
pric¢inou, Ze se nestal takovou ,,ikonou‘ ¢eského chemického inzenyrstvi jako Standart.
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Ostatni aspiranti, krom& Slavy Hartmana a Honzy Cermaéka, tj. Zdengk Broz, Vlada
Stan&k, Milan Rylek, Milada Rehakova (ucila pozd&ji v New Yorku na Cooper Union) a Jirka
Ptenosil (emigroval a wucéil na ETH Curych) spiSe d¢lali problematiku spojenou
s hydrodynamikou. Rylek d¢€lal prikopnickou praci v hydrodynamice patrovych kolon a dalsi
hosi uz potom délali hydrodynamiku napliovych, ale o tom pojednéava jinde kolega Stan¢k.

V roce 1964 si m¢ Standart vzal jako asistenta na Kubu, kam byl pozvan, aby vybudoval
na havanské univerzité chemicko—inzenyrskou katedru. Po kratkém pobytu se vratil do Prahy
a zahy pak odesel do Manchesteru na univerzitu. Tim skoncila jedna velka standartovska éra
ceského chemického inzenyrstvi. Vratil jsem se koncem roku 1966, ale to uz na novy ustav
v Suchdole, kam piesli kolegové z KoSinky a kde uz byli mladsi vynikajici védecti
pracovnici, odchovanci prof. Steidla, Ondra Wein a Kamil Wichterle (dnes oba vysokoskolsti
profesoii). Nasel jsem zde fadu novych vybornych chemickych inzenyrt, jako byl Zden¢k
Novosad, Vladimir Rod (myslim, Ze oba ptesli z Chemoprojektu), kolega Ulbrecht, ktery v§ak
brzy po roce 1968 odesel do Spojenych statt. Nastala druha etapa chemického inzenyrstvi,
tentokrat jiz na nasem novém ustavu v Suchdole. V roce 1964 zde byla dvé velka chemicko—
inZenyrskd oddéleni, oddéleni separacnich procesti, vedené Ing. Koldfem a oddéleni
chemickych reaktorti, vedené Ing. Zdenikem Novosadem, kde téz pracoval jeho bratr Jan.
Vyluéné postaveni méla skupina chemické termodynamiky vedena prof. Halou, kde pracoval
a stale jesté¢ aktivné védecky pracuje Ivan Wichterle. Pro fadu z nas tim skoncila historie
,KoSinka* a nastala dalsi etapa formovani chemického inZenyrstvi na Ustavu.

Reaktory plyn—kapalina, kyselina tereftalova...

Vratil jsem se v prosinci 1966 a byl jsem zafazen do oddéleni chemickych reaktorti, které
vedl Zdenék Novosad. Cely tustav zil v t€ dob¢ velkym projektem kyseliny tereftalové. Bez
nadsazky, vSechna oddéleni se specifickym zplsobem této akce zlcastiiovala: od méfeni
reakéni kinetiky, pfes vyvoj a provoz reaktoru az k separaci a €isténi produktu. Technologie
ptipravy kyseliny tereftalové jako suroviny pro vyrobu polyesteru (tesilu) byla projektem,
ktery byl tehdy ve znacném zdjmu nejvyssich stranickych a vladnich organt, byl povazovan
za kli¢ovy pro novy tstav a vedenim CSAV piisluiné podporovan. Prvni vyzkumy a zkousky
se zacaly délat uz mnohem diive, pracovala na tom pravé skupina kolem inZenyra K. Setinka
a L. Beranka. Po Case se vSak najednou ukdzalo, ze schiidna technologie, zalozena na bazi
pfesmyku ftalanhydridu, by nebyla surovinové zajiSténa a zacalo se tedy badat znovu od
zacatku na vyvoji nové technologie, na bézi kyseliny benzoové. Oddéleni chemickych
reaktorti, vedenému Z. Novosadem, ptipadla dosti naro¢na tloha navrhnout, s pomoci dilen
vyrobit a uvést do chodu pilotni reaktor, kde by se ziskaly podklady pro navrh provozniho
reaktoru. V podstaté¢ se jednalo o disproporcionaci benzoanu draselného na tereftalan
draselny, ktery byl pro nas kone¢nym produktem. Ten se predaval dalsi skupin€ pracovnik,
ktefi meli navrhnout a odzkousSet postup vyroby a ¢isténi surové kyseliny tereftalové. Reakéni
postup byl v praxi takovy, Ze se praskovy a vysuSeny benzoan draselny michal s kademnatou
soli jako katalyzatorem, a za vysoké teploty kolem 500 °C a tlaku kolem 20 atmosfér pak
mélo dochdzet k disproporcionaci benzoanu, ptfi¢emz vedle tereftalanu draselného vznikal
jako dalsi produkt odpadni benzen, ktery se mél recyklovat na benzoan draselny. Napad to byl
jisté origindlni jako pckna chemie, ale z hlediska reaktorového to byla past. Udrzet zZadouci
hydrodynamicky rezim kontinudlné se pohybujiciho praSkovitého materidlu za vysokych
teplot a tlakl je opravdu zapeklity problém 1 pro podminky, kdy nedochazi k chemické reakci.
Tim, ze vyzkum spojeny s piipravou kyseliny tereftalové byl na ustavu v pocatcich orientovan
na chemii na bézi ftalanhydridu a nahle se chemické koncepce zménila, ocitla se nepochybné
celd organizace vyzkumné a vyvojové ¢innosti ndhle ve znacném casovém stresu, nasobeném
jisté 1 obavami z moznosti zpozdéni politické objednavky. S odstupem doby dnes povazuji za
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ziejmé, Zze zakladni chemicky vyzkum nov€ navrZzeného postupu byl udélan zcela
nedostatecné, coz se projevilo i pii vybéru a provozovani pilotniho reaktoru. Tematicky byly
oba technologické postupy sice podobné, ale disproporcionaéni proces skyta tfadu uskali
technického razu. Tak se napiiklad az pfi provozu reaktoru ukazalo, Ze proces
disproporcionace praskovitého benzoanu draselného prochdzi fadou rizné enthalpicky
zabarvenych kroka, které nebyly pii studiu chemické kinetiky objasnény a kvantifikovany, a
zejména proto, ze beéhem historie disproporcionace dochazi k vyznamnym fazovym zménam.
Chemicky reaktor musel byt navic provozovan za teplotn¢ a tlakové velice naro¢nych
podminek. Z. Novosad zvolil fluidni reaktor, coz by byla jist¢ vhodna volba pro fazove inertni
material, to vSak nebyl piipad jemnych ¢astic benzoanu draselného. Reaktor musel pracovat
za velmi naro¢nych podminek, za vysoké teploty a tlaku. Fluidni plyn byl oxid uhli¢ity. Bylo
piedpokladéano, ze ve fluidni vrstvé bude dochazet k disproporcionaci a produkt bude z vrstvy
kontinudln¢ vynasen. Novosad bohuzel nebyl informovan o tuskali fazovych zmén. Béhem
reakce totiz dochazelo pii zvolenych pracovnich podminkéach nasledné k roztaveni a zatuhnuti
smési, coz mélo za nasledek rychlé zatuhnuti materidlu jak ve vlastnim objemu reaktoru, tak
zalepeni vstupnich a vystupnich dopravnich cest. Tento fenomén nebylo mozZno potlacit
zadnymi naslednymi zésahy, protoze pfi¢ina byla systémova. Samoziejmé byla snaha o
mechanické zamezovani ucpavani riiznymi ,,Stouchadly®, kmitajicimi a vibrujicimi sloZitymi
pohyby v dopravnich cestach. I v samotném reaktoru byla instalovana rtiznd michadla,
promichavajici fluidni vrstvu s cilem zamezit slepovani ¢astic do slepencii, pocet takovych
michadel se neustdle pridaval, az vnitfek reaktoru predstavoval v podstaté¢ drti¢ a funkce
fluidni vrstvy byla zcela paralyzovana. ProtoZe se reaktor rozrostl o fadu pohybujicich se
elementt, fikali jsme mu ,betlém®. Z. Novosad, odchovanec Batovych mladych muzi, si
vzpomnél na prémie, které se u Bati vyplacely za usili jeho zamé&stnanct zlepSovat proces $iti
bot a rozhodl se obdobné podpofit nase Gsili pii zprovoziovani ,,betléma“ pobidkovym
finanénim systémem stim, Ze za kazdé¢ vyrobené kilo tereftalanu bude vyplacet dost
zajimavou prémii. A opravdu sehnal penize a v patek vzdy bylo slavnostni vazeni vyrobené¢ho
produktu. VaZeni bylo s pfesnosti na jeden gram, Zden€k byl u Bati vychovan na pfesnou
praci a Slo o nemalé penize. VSichni jsme jiz dopfedu védéli, Ze nezbohatneme, protoze
reaktor vice stal, nez byl v provozu. K nasemu, vZdy se opakujicimu ptekvapeni, pak technik
Zima, ktery vedl evidenci (pracovali jsme nepfetrzité na smény po dvojicich, kdo mél ten den
¢as) a jediny mél mit piehled, ptfinesl kotlik s ,,vyrobenym* tereftalanem, zvazil se produkt,
rozdé€lily se penize, produkt se zapecetil a zamkl do skfing. VZdy jsme v némém UZasu
ptemysleli, kdeZe se takové mnozstvi bere... Bylo to tak kazdy tyden a ja skute¢né do dneska
nevim, kde technik ten tereftalan bral, asi to dé€lal nékde doma na zahradé¢ v kotli, nebo co,
nevim. Takto to fungovalo az do té doby, kdy se jasn¢ vyjevilo, Ze ten reaktor-drti¢ —
,betlém*“ viibec neptijde zvétsovat a mezitim Hartman a Rylek, Strnadova-Soukupova, Sir,
Rod, téch lidi bylo hodné&, pracovali na tom, jak dostat z toho tereftalanu kyselinu tereftalovou
a parta kolem Ing. Vitovce, jak ji sublimaci vycistit. I pfes potiZze s reaktorem se podaftilo
tehdy v ustavu vybudovat fadu velmi dobrych poloprovoznich stanic, vlastné vétSina
pracovnikl ustavu byla integrovana do této problematiky a byl to ten vzacny okamzik, kdy
jednotliva oddéleni spolu byla nucena spolupracovat a pottebovala se. Od té doby na tstavu
zadna podobnd akce nebyla. Nicméné se v nasem planovaném hospodarstvi opét najednou
navzdory planiim ukdzalo, Ze benzenu jako zékladni suroviny nebude dostatek, a Ze se cela
akce kyseliny tereftalové zrozhodnuti vysSich fidicich a stranickych organti ukon¢i. Zda
pesimisticky vyhled o surovinové zékladné byl tehdy ten pravy diivod pro ukonceni, neni
ziejmé, ale nakonec to bylo asi pro nas velké Stésti. Ten reaktor se vlastné¢ nikdy nepodatilo
bez problémtl zprovoznit. Z. Novosad to nesl velmi téZce, myslim, ze to byla i jedna z pficin
toho, pro¢ posléze onemocnél a odjel na 1éceni a ja jsem prevzal dalsi praci. Nicméné bylo
velmi nutné pro kladné ukonceni celé akce n&jaké, byt provizorni, reaktorové feSeni nalézt a
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pfi zaveéreCné oponentuie piedvést. Podatilo se béhem nékolika tydnii nalézt feSeni v podobé
jakéhosi vertikalniho kolonového perkolac¢niho reaktoru: reakéni smés se piredem mechanicky
formovala do nékolikamilimetrovych peletek, které se po vysuSeni davkovaly shora do
reaktoru Snekem, v reaktoru se pak peletky gravitatné sunuly ke dnu reaktoru, kde byly
vynaseny Snekovym vynaseCem. Protiproudné postupoval horky inertni plyn. Kolona byla
vysoka 1,5 m, primér méla 200 mm. Bylo i pro mne ptekvapenim, Ze se peletky pii prichodu
reaktorem nespékaly. Téz reakéni mechanizmus byl zajimavy: neplatil slupkovy
mechanizmus, tj. reakce neprobihala od vnéjsiho povrchu peletek, ale nastartovala se uvnitt
v ose peletky. Nikdy jsem se uz k vysvétleni tohoto jevu pozdéji nedostal.

Cela akce s vyvojem reaktorti byla velmi pou¢na: udrzet v fizeném rezimu tok tuhych
castic 1 ve vertikalnich kolonéch je velmi obtizny ukol, protoze piekonat jevy spojené s jejich
klenbovanim a slepovanim je nesnadné. Jsme-li nuceni zavadét do reaktoru k prekonani
téchto jevll pohyblivé Casti a riizné vestavby, reaktor nelze v podstaté zvetsit. Smés po reakcei
muze byt v hrudkach, ale musi byt sypka.

PresvédcCil jsem se o tom potom casto, kdyz jsem mél moznost napiiklad laborovat
v chemickém zévodé¢ v Kolin€ s kontinualnim poloprovoznim reaktorem na vyrobu
methylchlorsilanu, kdy se do praskové smési slitiny Cu—Si uvadél plynny methylchlorid.
Sladit parametry, jako je velikost ¢astic, davkovani, teplota a zpiisob rozdélovani plynu do
smesi, aby reaktor fungoval a byl prichozi, bylo velmi obtizné. M¢l jsem moznost takovy
provozni reaktor vidét v ZaporoZzi: kazdy den se odstavoval, protoZe se uvniti tvofily pevné
uhlikaté krusty a reaktor byl pro plyn neprichodny. Zlata absorpce a destilace!

Bylo nicméné nutné shromézdit vysledky ziskané provozem nového typu reaktoru pro
zaveére¢nou oponenturu, coz se povedlo. Ta nakonec probéhla dobie s konstatovanim, ze cely
projekt kyseliny tereftalové se zastavuje, protoZe se zménila surovinova zédkladna. Myslim, Ze
tehdy spadl tediteli Bazantovi dost velky kamen ze srdce, takze tistav z toho vysel se cti. Byla
to velkd zkuSenost, v Gstavu pfevladal nédzor, Ze diky akci ,tereftalovd kyselina® nakonec
doslo i k védeckému profilovani jednotlivych skupin, které pak zcasti badatelsky pokraovaly
v oblastech, nastartovanych touto akci, jako je i1 dnes naptiklad Smolikova (cesta od
sublimace k vyzkumu v oblasti aerosoll) a Hartmanova (reakce tuhych ¢astic) skupina.

Samoziejmé, badatelskd Cinnost Oddéleni chemickych reaktorti tehdy pokracovala
soubézné s touto velkou udalosti 1 po jejim skon€eni: vznikly zde nové vyzkumné tymy, jako
skupina vedena Vladimirem Rodem, kam piesla i Milada Rehdkova a Lida Soukupova
(extrakce s chemickou reakci), skupina nenewtonskych kapalin vedené kolegou Ulbrechtem,
kde pusobili Ondra Wein, Kamil Wichterle a Stana Novakova, skupina Jana Novosada, ktery
se vénoval problematice tokli v sypkych hmotach a naSe skupina reaktorti plyn—kapalina,
kterou jsem pozdéji po Z. Novosadovi vedl, a kde jsem pak po dlouhd 1éta pracoval spolecné
s vynikajicimi a dobrymi kolegy — s Milanem Rylkem, Honzou Kratochvilem, Adou
Zemkem, mimo jiné v Ustavu nepfekonatelnym vafi¢em dobrych likérd, nedavno zamielym
Arturem Radvanskym a s mymi aspiranty Matfenkou Fialovou a Jindrou Zahradnikem a
pozdéji Markem RiZickou. Jindra Zahradnik si zaslouZi samostatnou pozndmku: byl to
vyborny ¢loveék, invencni védec, dosdhl mezinarodniho uznani v oboru vicefazovych
chemickych reaktort a na cesté k pomyslnému védeckému vrcholu odesel tam, kde se jednou
setkdme vSichni z nasi skupiny. Stacili jsme spolu jesté napsat monografii o té€chto reaktorech,
kterou bajecné prelozil do angli¢tiny, a ktera byla vydana ve Velké Britanii.

Myslim, ze si zaslouzi jesté se vratit i ke Z. Novosadovi. Byl védecky velmi fundovany a
m¢él — jak se dnes fika — ,,tah na branku* vypéstovany u Bati. Myslim, ze pozoruhodny byl
jeho napad inventarizace vSech chemickych reaktori v zdvodech naSeho chemického
pramyslu. Jezdili jsme s Miladou Rehdkovou a snim po nasich chemickych zavodech a
zpovidali jsme obsluhu jednotlivych reaktort: Novosad sestavil dotaznik a vypliovali jsme o
jakou reakci se jednd, bilance slozek, parametry a typ reaktord, konverze, selektivity,...
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Obvykle jsme museli konzultovat pracovni fady a dohledévat idaje u hlavniho inzenyra. Moc
nas v téch fabrikach radi nevid¢li, ale Castokrat to bylo uzite¢né i1 pro n¢€, protoze jsme objevili
néjaké odstranitelné nedostatky a moznosti zvySovani produkce. Bohuzel, projekt skoncil
smrti Z. Novosada na poc¢atku sedmdesatych let a manual se jiz nikdy nedod¢lal.

V letech 196465, jesté v dob¢ kdy ustav zil kyselinou tereftalovou, jsem se zuc¢astiioval
1 riznych jinych aktivit tstavu, kde bylo co do Cinéni s chemickymi reaktory. Jednou z docela
velkych akci ustavu byla tzv. methanolyza dieva. Methanolyza dieva, to byl dost
megalomansky projekt, realizovany ustavem v aredlu papirny ve Stéti: Vsadkovy reaktor
objemu asi 5 kubickych metra se naplnil st€pky nekvalitniho dfeva, na které se pak ptisobilo
horkym methanolem a plynnym oxidem sifi¢itym. M¢la se rozpustit hemicelul6za a soucasné
m¢él vypadnout lignin, ktery se separoval z methanolu odstiedénim. Celul6zovy produkt mél
slouzit k vyrobé¢ mén¢ kvalitnich papirti, jako lepenky na obaly a podobné. Papir, ktery se z
toho dale vyrabél v arealu byl vskutku nekvalitni a nehodil se posléze na nic, ale byl to
proces, ktery mél byt bezodpadovy, protoze se regeneroval methanol a dalsi produkt — lignin,
mél vylepSovat ekonomickou bilanci. Méli jsme dosavadni vysledky chemicko—inzenyrsky
zhodnotit, protoZze zpravy, které ze Stéti prichazely, byly dost pesimistické. Nicméné zaiizeni
bylo na tehdej$i dobu u néas na vysoké inzenyrské urovni, vSechno to bylo v nerezu, ale
v zivot€ jsem nevidél vice korozivni systém, neZ tento. Jak se ukazalo, nepodaftilo se do té
doby jediny pokus dovést do konce, soustava teply methanol-oxid sifi¢ity byla velmi
agresivni a neodolala ji ani kvalitni §védska nerezova ocel. Ukdzalo se, Ze informace, které
dostaval teditel Bazant o jednotlivych Sarzich, uvadéné ve zpravach, byly slozeny z fady
nezdarenych pokusti. Na prvni pohled bylo navic ziejmé, Ze viibec nelze ani pfiblizné spocitat
latkovou bilanci procesu. I kdyz obsluha byla zastoupena vysokoskolsky vzdélanymi
chemiky, opét se ukazalo, jak je dulezité aplikovat i jednoduché chemicko—-inZenyrskeé
principy: stacilo pokusit se kvantifikovat jednotlivé reakcéni kroky a optimalizovat davkovani
oxidu sifi¢itého, a bylo mozZzno Sarzi dokoncit a provést alesponi pfiblizné latkové a
ekonomické bilance, které se predtim odhadovaly ,,0od oka®. Proces se ukazal i v tehdejsi dobé
snah o vlastni neimportované feSeni jako velmi ztratovy, byl materidlové obtizné zvladatelny
a pro vyrobeny lignin nebylo zadné pouziti, i kdyz byla zprvu proklamovana jeho velka
prednost pro ekonomiku procesu. Projekt, ktery stal mnoho prostiedki, byl na zékladé naSich
méfeni ve Stéti ukonden. Kam se podéla cela technologie véetné nakladnych odstiedivek jsem
se uz nikdy nedozvedél.

Pro oddéleni chemickych reaktori nastala tragicka doba v srpnu 1968. Vrcholici
problémy s najetim reaktoru na kyselinu tereftalovou byly znasobeny 1i situaci s pfichodem
ruské armady. Jiz tehdy nervové labilni Z. Novosad tuto situaci neunesl duSevné, a teditel
Bazant s velkym porozuménim pro jeho situaci jej poslal zotavit se na spfatelené vyzkumné
pracoviste¢ v Anglii. Kdyz se po roce vratil, kratce nato zemfel. J& jsem po svém ndvratu
z ciziny od roku 1967 mél na starosti skupinu, ktera se jmenovala skupina plyn—kapalina, ale
to jeste bylo za Novosada. Piivodné jsem se mél vratit do Oddéleni separa¢nich procest, které
vedl Ing. Kolaf, ale vyreklamoval si mé pravé Zdenék Novosad do Oddé¢leni chemickych
reaktorti, které vedl. Byl ke mné velmi velkorysy a nabidl mi, abych si vybral téma sam. Ja
jsem cilevédomé chemické reaktory nikdy moc nestudoval, a tak mne samoziejmé napadlo, Ze
kdyz jsem délal destilaci, ze budu délat reaktory pro systém plyn—kapalina, misto para—
kapalina, protoze jsou to systémy vlastné dost hydrodynamicky podobné. Myslim, Ze to byla
docela Stastnd volba, protoze ve svét€ byly tehdy asi jen cCtyfi skupiny, které se této
problematice vénovaly. Zejména dobii tehdy byli v Japonsku prof. Yoshida na univerzité
v Tokiu a prof. Deckwer na univerzit¢ v Oldenburgu v Némecku. Bezesporu nejvétsi kapacita
té¢ doby vSak byl prof. Danckwerts a jeho indicky zdk M.M. Sharma v Anglii. Prof.
Danckwerts byl v celém chemicko—inzenyrském svété uzndvana osobnost. Byl zprvu také
jediny, kdo se fundamentiln¢ vénoval vlivu difuznich parametrti na rychlost chemickych
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reakci v tomto systému. George Standart, kdyZ se vratil v roce 1967 z cesty po Anglii, kde
s nim m¢l pracovni schiizky, se mi svéfil, ze mu Danckwerts fikal familidrn¢ Georgi, a byl
z toho uplné vedle. Ve skuping jsme pak zacali s experimentaln¢ nejjednodussim systémem,
tj. s probublavanymi reaktory, zacali jsme studovat jejich zakladni hydrodynamiku a zacali
jsme s porozitou (mezerovitosti) probubldvané vrstvy vodnych roztokii vybranych
organickych a anorganickych latek. M¢&fit primérnou porozitu vrstvy kapaliny je
experimentalné velice jednoduché (z rozdilu hladin mezi probublavanou a neprobublavanou
vrstvou kapaliny), spokojime-li se se zaznamenavanim pramérné vysky pény. Méfeni kolisani
porozity v Case, respektive rozlozeni lokalni porozity v riznych mistech vrstvy, je vSak
obtizné a vyzaduje jiz specidlni méfici aparatury ve vrstvé. My jsme se zprvu spokojili
s prumérnymi hodnotami celkové vysky vrstvy a snazili se nalézt n¢jaké obecnéjsi korelace.
Byl to pouze jen takovy fenomenologicky vyzkum, ale byl uzite¢ny jako zplsob proniknuti
do spole¢nosti védeckého svéta reaktorti plyn—kapalina. Brzy se ukazalo, Ze ta porozita je
vlastné docela zajimavym ukazatelem, a Ze se v tomto experimentalné jednoduse zmétitelném
parametru promitaji rozhodujici hydrodynamické i chemické vlivy. Ukdazali jsme, Ze se daji
nalézt korelace mezi mezerovitosti a koeficientem pfestupu hmoty pro koalescentni i
nekoalescentni systémy, jestlize se respektuje tendence bublin ke koalescenci pii jejich
kolizich. Obdobny pfistup pouzil soucasné i Calderbank ve Skotsku. Studovali jsme jak rizné
typy rozdelovact plynu ovlivitujici porozity, tak i jevy spojené s makromichanim, a to i
v zévislosti na velikost kolony. Nalezené vztahy umoZnily nalézt kriteria pro pfenos dat
spojenych s piestupem hmoty na riiznd méfitka, coz je jiz dulezity i prakticky vydobytek.
Studovali jsme rizné typy plynokapalinovych smési, ale vice méné jsme se vzdy drzeli
modelového systému voda + aditiva — vzduch. Jedin¢ Marenka Fialova, jesté se ji za to dnes
omlouvam, musela délat chlorace organickych rozpoustédel, samoziejmé se toho ptikladné
zhostila, myslim ale, Ze mne nema od té doby moc rada.

Zvolena soustava, spiSe nez do cist¢ chemickych reakci, napt. katalyzovanych oxidaci
vodnych roztokii kyslikem, rezonovala s biologickymi reakcemi, konkrétné s aerobnimi
fermentacemi, které byly skutecné pozdéji predmétem mého zajmu. V posledni dob¢ jsem se
pak pokorn¢ vratil k probublavanym reaktoriim jako zajimavym aparatim pro péstovani
riznych druhl mikroftas.

Osmdesata léta...

Dnes mohu smér studia reaktorti pro systém plyn—kapalina, kterym jsme se v Sedesatych
letech vydali, hodnotit jako tspéSny, studuje se nadale na nasem ustavu pod vedenim Marka
Ruzicky dodnes, oviem za zcela jinych experimentalnich podminek. Ze studium tohoto
systému je uzite¢né, vidim nakonec 1 v tom, ze pres dlouhodoby vyzkum vlastné nikdo neumi
prikazné urcit mezifazovou plochu mezi rojem bublin a kapalinou v probublavané vrstvé, coz
k jeji kvantifikaci je nepfima a vychazi ze zjednodusenych predstav o mezifazovém transferu
hmoty. NaSe skupina za vysledky komplexniho studia téchto typi reaktort byla odménéna
Cenou CSAV a sepsali jsme na toto téma i ispé$nou monografii. Z primyslovych aplikaci rad
zminim intenzifikaci vyroby ethylbenzenu (do benzenu za piitomnosti dalsi kapalné faze —
katalyzatoru na bazi chloridu hlinit¢ého — se bubla ethylen) spocivajici v uziti ejektoru jako
rozdélovace plynu do kapaliny s cilem zvySeni mezifazové plochy kapalina—plyn, ktery
soucasné prispiva i ke zvySeni mezifdzové plochy mezi benzenem a katalyzatorem.

PfenaSet poznatky z laboratornich modelti do praxe pfinese Casto fadu nepfijemnych
zklamani, podceni-li se realita. Pro chemicky zdvod v Neratovicich jsme méli navrhnout
patrovou kolonu na chloraci vinylchloridu. Postavili jsme tu kolonu o priméru kolem 250 mm
u nés v hale a vyzbrojili ji teflonovymi perforovanymi patry a odzkousSeli na vod¢, kam jsme
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pridavali riiznd aditiva ve snaze pfibliZit se trochu fyzikélné—chemickym parametrim realné
latky. Byli jsme prost¢ pohodlni pracovat s origindlni kapalinou. Kolonu jsme po
hydrodynamickém odzkouseni pak instalovali v provozu a byla to dost katastrofa, protoze se
kapalina viibec neudrzela na patrech. Ale vzdy ty pokusy v primyslu daly fadu podnéta
k dal$im vyzkumam.

Védecké renomé oddéleni chemickych reaktorti tehdy hlavné podporovala skupina
vedena ing. Rodem, a zabyvajici se problematikou extrakci s chemickou reakci. Skupina, kde
byla mimo jiné i ing. Strnadova, dodnes vyborna analyticka, byla GispéSna jak v oblasti teorie,
tak v praktickych aplikaci, zejména v problematice chemické extrakce kovi. Nezastupitelnym
spolupracovnikem byl fenomenalni analytik ing. Zdengk Sir.

V osmdesatych letech byla vramci oddéleni chemickych reaktort velmi UspéSna i
skupina zabyvajici se teoreticky i1 prakticky fizenim chemickych procesi, pod vedenim
teoreticky velmi schopného, viestranné vzdélaného Honzy Cermaka, ktery se stal poté
uspéSnym feditelem naSeho ustavu. Na tehdejSi dobu se skupina orientovala progresivnim
smérem automatizovaného sbéru dat a uzitim informacnich technologii, coz byl vyznamny
pocin. Ve skupiné z kolegti, s kterymi jsem se ponejvice stykal, pracovali ekonomové Vrba a
,playboy* Nekola, Tonda Havlicek a Ywetta Maléterova-Purova, ktera jedina ze skupiny
zlstala aktivni na nasem ustavu. Trvalym pamatnikem po nich zistal jesté dnes funkcni velky
sedmdesatilitrovy fermentor, ktery na tehdejSi dobu byl vybaven velmi progresivnim
systémem fizeni. Byl navrzen a spolu s technologii sniméni dat a fizenim, vymyslenymi pravé
v této skuping, ziskal zna¢néd ndrodni ocenéni a mél byt vyrabén ve Spickovém zemeédeélském
druzstvu ve SluSovicich. SluSovické druzstvo zavadélo do svého podnikani tehdy nevidané
prvky trzni ekonomiky a ve vypocetni technice suplovalo jiné neexistujici podniky. Za
feditele Cermaka byly na ustavu feSeny i velké technologické projekty, které sice rozsahem
nedosahly turovné ,kyseliny tereftalové”, ale na badatelsky akademicky tustav byly
mimotadné. Dosahly 1 vyznamnych ocenéni na veletrzich, vystavach a byly i velkou zbrani
pii obhajobé postaveni ustavu na pfislusnych vyborech stranické organizace KSC. Vsak také
teditel Cermak byl &asto kritizovan ,.otci zakladateli“ Krausem, Setinkem a jinymi védeckymi
pracovniky, ze tato ¢innost degraduje védecké postaveni ustavu. Jesté veétsi vina kritiky, ktera
vSak neopustila Gzemi Gstavu, se v§ak na n¢j sesypala, kdyZ se pod jeho patronaci zacal fesit
problém zpracovani kejdy hospodaiskych zvifat ztehdejSich velkochovl. Byl to
v Ceskoslovensku tehdy specificky problém, star$i si pamatuji, Ze nebylo &asto piijemné
pobyvat ve ,,zdravém* venkovském prostiedi. Hlavni podil na origindlnim feSeni m¢l Honza
Cervenka a projekt byl suspéchem realizovan ve tiech zemédélskych druzstvech, byla
prodéna licence do zahranici, ale posléze po zméné koncepce velkochovii hospodaiskych
zvitat po revoluci se projekt vytratil. V posledni dobé usili spole¢nosti a smérovani mnoha
badatelskych skupin na celém svété na vyuZivani alternativnich paliv vSak naSe principy
vyroby bioplynu, které tenkrat mély diky tomuto projektu svétovou prioritu, opét oZivuje. Je
fakt, Ze na akademickém ustavu prace s nevabnou kejdou vSak dosti lidem tehdy ,,nevonéla®.
Dnes na to nahliZim jako na poznanou nutnost, fada lidi z Ustavu diky tomu mohla tehdy
v klidu badat, a mam zkuSenosti, ze poznatky z aplikace vedou vétSinou 1 k novym tématim
pro badatelsky vyzkum.

K velkym aplikacni projektim v té dob¢ patiil také vyvoj fluidniho reaktoru se suchym
odsifovanim piidavkem vapence, ktery byl dokonce postaven v Trmicich. Resil se pod
vedenim ,,fluidniho* Beranka-sokola — na rozliSeni od Beranka-ovecky, ktery patiil do
oddéleni heterogenni katalyzy. Tato epizoda bude jist¢ popsana jinymi, reaktor nakonec po
piedepsaném 72-hodinovém ovéieni funkce skoncil a suchy zplisob se u nas neuplatnil. Ale
,»vyradilo® se na tom dost mych kolegt. Ing. J. Berdanek byl netinavny zastance této techniky,
byl to patologicky optimista, ktery ve snaze prosadit své, jist¢ originalni napady, zpusobil
Casto ustavu necekané problémy. Sdm jsem jezdil ,,hasit* problémy do zemédélského druzstva
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v Krasné Hoie ve stiednich Cechach, kde podle Berankovych rad zrusili tradi¢ni vytapéni a
nechali si nainstalovat maly fluidni reaktor, ktery vSak nesplnil jejich ocekavani. Skoro nas pii
kontrolnich dnech lyncovali.

Byla to takova zvlastni doba, publikovalo se hlavné v casopise Collection, ktery mél
svoji rubriku chemického inzenyrstvi, kterou jsem dokonce fadu let redigoval.

Po roce 1989....

Po roce 1989 jsme se dostalik problému Ccisténi zemin a podzemnich vod,
kontaminovanych ropnymi produkty v objektech kasaren po odchodu ruské armady. Sestrojili
jsme prvni filmovy bioreaktor typu vzduch—voda , kde byly na naplni z plastu imobilizovany
mikroorganizmy do adherovaného filmu, které konzumovaly ropné produkty jako zdroj
uhliku. Zeminy se dekontaminovaly piimo in situ jednoduchym zplisobem jejich zkrapénim
zivnymi vodnymi roztoky s mikroorganizmy za jejich mechanického provzdusiovani.

Ukazalo se, ze je volny prostor kbadani pravé v problematice dekontaminace
nebezpecnych latek, rozptylenych v zivotnim prostfedi, a zacal jsem se tomu vénovat. Na
rozdil od tradi¢nich syntéz novych latek, které maji obvykle vyznamnou ptidanou hodnotu,
sleduje se v tomto piipadé zplsob, jak je rozlozit — u organickych latek mineralizovat — na
latky neSkodné, bez valné ekonomické hodnoty. Navic feSime problém degrada¢ni reakce
slozek obsazenych v minoritnich koncentracich ve znaéném piebytku inertu. Moznych
postupit miize byt fada (chemické, biologické, fyzikalni a jejich kombinace), ale rozhodujici
je, aby to bylo témét zadarmo, coz je svizelny ukol. Myslim, Ze feSeni problematiky
zneskodnovani zvlasté nebezpecnych odpadii se dostalo nasim Usilim na sluSnou mezinarodni
uroven v oblasti environmentalniho inzenyrstvi. Nejvhodnéjsi by pak byla moznost fesit
dekontaminaéni problém, kdy by bylo moZno pfedmét dekontaminace cilené¢ vyuZit pro
tvorbu jinych zadanych produktt. To je naptiklad proces snizovani obsahu oxidu uhli¢itého
v ovzdus$i. Tzv. sklenikovym plyniim je dnes v€novéana znacnéd pozornost, bohuzel se tento
problém ptesunul od védeckého k politickému. Jsem piesvédcen, ze soucasné klimatické
nerovnovahy nejsou primarné zpusobeny antropogenni ¢innosti, ale pro¢ vypoustét oxid
uhli¢ity do atmosféry, kdyz jej 1ze vyuzit? Jednou ze zajimavych moznosti je jeho zachyt do
mikrofas, z kterych lze ziskat fadu cennych produktii, zejména velmi Zadanych nenasycenych
mastnych kyselin, karotenoidii, pfirodnich barviv atd. Uvazuje se o biopalivech z fas.
Moznosti jejich kultivace jsou jak fototrofni ve fotobioreaktorech, tak heterotrofni v
aerobnich fermentorech.

A kruh se zvolna uzavira, dostali jsme se od destilaci, vicefazovych reaktort s plynnou a
kapalnou fazi, ptes exkurzi do problematik pokrocilych oxidaci, reduktivnich dehalogenaci
obzvlast’ problémovych latek, jako jsou polychlorované a polybromované slouceniny, opét
k probublavanym reaktoram plyn—kapalina...

Napadda mé, jaké jsou dnes perspektivy chemického inZenyrstvi jako oboru,
konstituované¢ho na koncepci jednotkovych operaci a v Sedesatych letech tézZ smérovaného,
napf. Birdem, do Chemical Engineering Science, nebo Transport Phenomena. Co dal v tom
chemickém inzenyrstvi, to je takova dalsi etapa, nad kterou bychom se méli zamyslet dnes ve
svétle obrovského rozvoje informacnich technologii, které chemické inZenyrstvi rozhodujicim
zpusobem ovlivnily. Koncepci chemického inzenyrstvi bude nutno jist€ novéji orientovat,
snad smérem az k molekuldrni urovni, jak se o to pted lety pokousel Ing. Kolat, kdo vi?
Mohou se chemicko—inzenyrské principy, napt. dosavadni teorie transportnich jevil, uplatnit
v nanotechnologiich? Jaké jsou moznosti mikroreaktord? Muze chemické inZenyrstvi hrat roli
tzv. produktového inzenyrstvi?, coz chépu tak, ze aplikace chemicko—inzenyrskych principt
muze ovlivnit i kvalitu latek a cilené ovliviiovat jejich vlastnosti.

Je samoziejmé, ze 1 tradicni chemické inzenyrstvi bude a musi hrat svoji roli v chemické
a petrochemické vyrobég, ptijmeme-li jeho zjednodusenou definici, Ze to je védni disciplina,
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ktera se zabyva vykladem a kvantitativnim popisem d&0 probihajicich v soustavach a
zatizenich chemického, biochemického a obecné spotfebniho primyslu.

Je zajimavé, ze na Ustavu jsme nedé¢lali zadné mechanické operace, naptiklad michéni a
homogenizace tuhych ¢astic a pracht a nevénovali se chemickému inzenyrstvi jako Ga¢innému
aparatu pro materialové inzenyrstvi, coz je v souc¢asné dobé dost zadané. Snad kromé Honzy
Novosada, ktery studoval gravitac¢ni tok sypkych hmot ve vertikalnich kolonach. Predvadél
zajimavy pokus, ktery, vzbuzoval velikou radost, kdyz pfiSla n¢jaka delegace: do tfimetrové
kolony, ptl metru v priiméru, navrstvil rizné barevny pisek do vrstev razné tloustky. Po
otevieni otvoru ve dné kolony se to zaCalo sypat, po zavieni otvoru to zalil roztavenym
parafinem a kdyz to ztuhlo, tak to roziezal a m¢l krasny prostorovy obraz, jak mu to v tom
prostoru utika, my jsme tomu fikali ,, Novosadova pyzama“.

Rad bych se na zavér vratil k dobrému ¢loveéku, Arturu Radvanskému, ktery pracoval
v nasi skupiné jako inzenyr. Kdyz jsem se zamyslel nad obsahem tohoto ptispévku, Arturovi
bylo uz asi 84 let, nedavno jsem ho potkal a hned mi hlasil, Ze si koupil nové , karvinky*, ale
7e uz to preci jenom neni ono, ty rakouské sjezdovky uz sjizdi s trojim zastavenim, a ne
Susem jako dfive, prosté, Ze stafi se uz hlasi... Nestacil jsem ten ptispévek dopsat, kdyz Artur
pred nékolika dny zemfel... Pfezil za valky Osvétim, po valce vystudoval chemii a po anabazi
kadrovéka na Presidiu CSAV pfisel s prof. Bazantem do tstavu a posléze i do nasi skupiny.
V tustavu zastaval zkraje dalezitou funkci ptredsedy stranické organizace, a kdyz se na tstavu
udal ngjaky problém, ktery nebyl politicky ,.kosére, tak Artur to Sel na pfislusnd mista
,»Zzehlit“. Na okresnim vyboru strany vzdy uspésné presveédCil tetovanim z koncentraku...
Obecné na tstavu vSak byla politicka atmosféra vzdy korektni, na rozdil od jinych ustavl a
Skol.

Artur Radvansky byl experimentdlni fenomén. Vzpomindm, jak v dobé¢, kdy jsme
provozovali reaktor na vyrobu tereftalanu, chodil ¢asto na nocni smény, protoze bydlel blizko
ustavu. Vzdy kdyZ nastupoval sménu, jsme mu fikali ,,na nic nesahej, jen to hlidej*; béhem
kratké doby se vSak reaktor ucpal a v deniku bylo uvedeno ,,provedl jsem dvacet standardnich
poklepli difevénou palici na reaktor, ani po opakovanych dvaceti poklepech se situace
nezlepsila a kdyz tlak stoupl nade vSechny meze, musel jsem reaktor uzaviit“. Chodilo se
tenkrat na ten reaktor divat mnoho delegaci, zejména z politickych mist, a to byl Artur mistr
v pfedvadéni dileZitosti operace. Béhem nékolika vtefin byl cely ,,pracovné® pomazany
benzoanem draselnym s kadmiem, pfedstiral tam obrovskou praci a vzdycky vylezl nahoru na
ten reaktor, zacal néco montovat a doli litalo kladivo a pilnik a vSechno, takze ti delegati
rychle odesli. Jednou tam pfiSla s ochrankou delegace pfedsedii okresnich vybori strany a
Artur opét vybéhl do patra nad reaktorem, kde byly zadsobniky a vstupy suroviny, a kdyz jako
spadl prvni predmét, tak se jest¢ nic nedélo, ale kdyZ spadl druhy, pistolnici uz sahali po
pistolich, takze Artura jsme museli stdhnout, protoze by ho urcité zastielili. Arture, ty vis, ze
to je jen legrace a vzpominka na tebe a pfeji ti v tvém nebi néjakou fajn technologii.

Po zméné politického rezimu se obmeénilo 1 vedeni Gstavu, byl jsem zvolen feditelem,
ustav proSel docela GspéSné 1 mezinarodni akreditaci, a poté byl a je ddle veden vyznamnymi
védci, prof. Jifim DrahoSem, vyznamnym chemickym inzenyrem svétového formaétu, ktery
vedl po dvé obdobi evropské chemické inZenyrstvi, dnes je predsedou Akademie véd CR a
v soucasnosti dal§im vynikajicim odbornikem — chemickym technologem a chemickym
inzenyrem v jedné osob¢ — prof. Jitim Hanikou.

Mnoho kolegii stfedni a ,,vyS$i kategorie® jiz na ustavu nepracuje, ale nektefi jsou jeste
tady: je to vynikajici chemik a odbornik svétové tfidy v homogenni katalyze Dr. Jifi Hetfle;js,
Ing. Ale§S Heyberger, nezastupitelny v problémech extrakce, zadany u nds i1 v zahranici,
Dr. Petr Schneider, mezindrodné uznavany odbornik v problematice poréznich hmot a
difaznich procest, prof. Ondra Wein, vynikajici chemicko—inzenyrsky teoretik v problematice
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toku kapalin, a fada dalSich..., urcité¢ jsem na mnohé, ktefi tvofili mnoho let dobrou povést

ustavu zapomngl.

Ale to uz je jina kapitola. Jsem piesvédCen, ze tstav bude i v novych ekonomickych
souvislostech uspésnym védeckym pracovistém a ze mladi védecti pracovnici budou dale
rozvijet tradici Gstavu, a chemického inzenyrstvi obzvlaste.

Frantisek Kastanek
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Vzpominky na formovani Oddéleni vicefazovych reaktoru

Pfisel jsem na ustav na podzim roku 1973, na studijni pobyt do tehdejsi skupiny fyzikalni
chemie vedené profesorem Halou. Bylo to vlastné jen par tydnii po predcasném skonu
profesora Bazanta, prvniho feditele ustavu — toho uz jsem osobné nepoznal. Byla to doba,
kterou lze parafrazovat knihou Genesis, kdy se duch kyseliny tereftalové stale jesté vznasel
nad ustavem. FrantiSek Kastanek se ve své uvaze zminil o tom, Ze se po zastaveni
technologickych praci na ,tereftalce* postupné zformovalo Oddéleni chemickych reaktort. Je
jisté¢ mozné, ze posloupnost vzniku jeho struktury nemusi byt casoveé uplné korektni, ale urcité
tfi vyzkumné skupiny, tedy "kapalina—kapalina" (V. Rod), "kapalina—plyn" (F. Kastanek,
J. Zahradnik) a "inzenyrstvi nenewtonskych kapalin" (P. Mitschka), byly zalozeny nejdiive.
Az pozdéji se k nim ptipojily dalsi skupiny, to je nase skupina "diagnostika, modelovani a
fizeni chemicko—inzenyrskych systémi" (J. Cermék), '"reaktory tuha latka—plyn"
(M. Hartman), "fluidni technika" (J. Beranek) a "mechanika sypkych hmot" (J. Novosad),
takze vroce 1978, kdy jsem pfiSel do Oddé€leni chemickych reaktorti, mélo toto odd¢leni
sedm skupin, z nichzZ tfi tvoii zdklad dneSniho Oddéleni vicefadzovych reaktori.

Nez budu pokracovat ve vicefazovych reaktorech, vratil bych se jesté ke svému piichodu
do tstavu. Prvni polovina 70. let byla doba spole¢enského temna, ale j& jsem nastésti ptiSel do
velmi liberalni skupiny fyzikalni chemie k profesoru Hélovi, kde on sam, spolu s kolegy
Ivanem Wichterlem, Karlem Aimem a dalSimi, udrzoval velmi vlidného a harmonického
ducha. Jenze kdyz jsem skoncil v roce 1977 s kandidatskou praci, nebylo u ,,Halovct* volné
misto a ja jsem byl osloven Janem Cermékem, tehdej§im vedoucim Oddéleni chemickych
reaktord, abych ptesel k nému do nové formujici se skupiny, ktera se ptivodné jmenovala snad
jen modelovani a fizeni, pak se k tomu pfidala jeSt¢ diagnostika, takze to byla skupina
diagnostiky, modelovani a fizeni chemicko—inzenyrskych systémt, tedy skupina se suverénné
nejdel§im nazvem na tstavu. Mam dodnes podezieni, Ze nabidka Jana Cermaka vznikla tak
trochu omylem, protoze jsem se ve své disertacni praci zabyval korelacemi rovnovahy
kapalina—para a on uz v té dob¢ pracoval s casovymi fadami, kde se sice také pouzivaji rlizné
korelac¢ni funkce, ale jde ptece jen o néco velmi odliSného. Takze je mozné, Ze nazev mé
prace ,Korelace rovnovahy kapalina—péra®, hral hlavni roli pfi nabidce pfechodu do
Cermakova oddéleni a skupiny. Je pravda, Ze profesor Hala mi piechod doporuéil, takZe jsem
vzal nabidku vazné a zdsadné zménil odborné zaméteni. Musim ale fici, ze jsem toho nikdy
nelitoval, 1 kdyz jsem bohuZzel fyzikalni chemii uz skoro zapomnél a na druhé strané¢ musim
pfiznat, Ze chemické inzenyrstvi jsem se nikdy pofadné nenauéil, protoze jsem ho na VSCHT
studoval pouze ve dvou zdkladnich semestralnich kursech. Dodnes jsem piesvédcen, Ze
osobnost prednasejiciho v zdkladnim kurzu je kli¢ovd pro formovani zajmu posluchact
vzhledem k ptipadné specializaci. Mn¢ tehdy pfednasel chemické inZzenyrstvi Lubomir Neuzil
a cviCeni vedl pan Ludvik, oba jist¢ uctyhodni muzové, ale na mém vztahu k chemickému
inZenyrstvi se podepsali spiSe negativné. Kdyz tedy po tietim ro¢niku nastalo rozhodovéani,
ze chemické inzenyrstvi je obtizny a zajimavy obor, ale neuvazoval jsem o ném ani chvili
praveé kvili vySe zminénym pantim, a vybral jsem si tehdy fyzikalni chemii. Dodnes povazuji
za ponckud paradoxni, ze se svym vztahem k chemickému inzenyrstvi jsem se nakonec stal
predsedou Ceské spole¢nosti chemického inzenyrstvi — musim ale upiimné Fici, Ze na obor
jako takovy nedam uz dlouha Iéta dopustit.

Takze v sedmdesatém osmém roce jsem piesel do zminéné Cermakovy skupiny, coz bylo
v okamziku, kdy se tato vyd¢lila z Odd¢€leni separacnich procesii. Skupina nevznikla jen tak
ve vzduchoprazdnu, uz v Oddéleni separacnich procest a ve spolupraci se skupinou Frantiska
Kastanka se tam d¢laly velice zajimavé prace na téma dynamika plynokapalinovych reaktora.

20



V té souvislosti bych zduraznil, ze nékdy ve druhé poloviné Sedesatych let se zacala pomérné
slibné rozvijet a vyuzivat vypocCetni technika, pocitace se zacaly pouzivat k modelovani
a diagnostice vicefazovych reaktorti, turbulentnich tokd a tak dale. Vedlo to ke konstatovani,
ze klasické modely, které byly doposud zalozeny vesmés na stiednich hodnotach
charakteristickych veli€in, prestavaji platit zejména u vicefdzovych reaktord, protoze tam
existuji velké fluktuace tdchto veliin. Takze v té dobé uz Cermak a Kastanek vyuZivali
metody relativné jednoduché linedrni analyzy ¢asovych fad pro urovani hydrodynamického
stavu plynokapalinovych vrstev. Podobné metody se daly aplikovat i v ramci analyzy jinych
chemicko—inzenyrskych systémi, naptiklad v hydrodynamice fluidni vrstvy. Do korektnich
fyzikéalnich modelii nebo pro ucely diagnostiky a fizeni bylo uz zcela nezbytné zahrnout
nejenom stfedni hodnoty, ale navic i fluktuace stavovych veli¢in. Hlavni experimentalni
pristupy, pouzivané v nasi skupiné, byly zaloZzené jednak na aktivni metod¢ vzruchu a odezvy,
kterou vyuzival zejména Tonda Havlicek a jesté ncktefi dalsi, a v niz se do systému cilen¢
uvadél vhodny impulz — mohl to byt jednoduchy pulz, nebo pseudonahodny binarni signal,
vlastn¢ takovd rizné¢ modulovana ,pila“. Zodezvy pak bylo mozné vyhodnotit
charakteristické parametry zkoumaného systému. Ja& jsem se ve své praci vénoval daleko vice
pasivnimu pristupu, to znamend méfeni fluktuaci charakteristickych veli¢in v ¢ase a prostoru
tak, jak byly generovany v riznych typech reaktorli. Nej€astéji jsme méfili tlak, ale mohla to
byt i teplota, koncentrace nebo jakakoliv dalSi relevantni veli¢ina. Dilezity byl pomérné
rychly rozvoj vypocetni techniky ve svété uz od Sedesatych let, byt u nas jeji aplikace
postupovala vyrazné pomaleji. Pomérné rychle se zlepSovala i kvalita ¢idel, jejich rozméry
byly v naSich zac¢atcich ale pomérn€ znacné, tieba tlakova ¢idla s dostate¢né velkou a citlivou
membranou vazila néco kolem jednoho kilogramu. Dnes maji mnohem kvalitnéjsi tlakova
¢idla rozméry centimetrové nebo dokonce milimetrové. Podobny vyvoj prodélaly systémy pro
sbér a predzpracovani dat. Pamatuji si dodnes, jak jsme jezdivali méfit se zdznamovym
magnetofonem znacky Tesla, byl Sestnactikandlovy a vazil asi 70 kg. Navic byl hodné
poruchovy, takze jsme sebou vozili pro jistotu magnetofony dva, protoze mély zaménitelné
desky jednotlivych kandli. Po méfeni jsme pak sloZit¢ prehravali data z magnetofonu do
jednoduchého pocitace. Rychly vyvoj a dostupnost vykonné vypocetni techniky ale umoznily
obrovsky pokrok nejen v analyze Casovych tad, ale viibec ve studiu dynamiky vicefazovych
reaktorti. Bylo mozné zaznamenavat a nésledn€ analyzovat mnohem delSi Casové tfady a
7e pocitate umoznily interaktivni zobrazeni dat a vysledki, coz je klicové zejména pro
nelinearni analyzu casovych fad, vetné piistupll vyuZivajicich teorie chaosu. TakZe tolik
kratkéa exkurze do problematiky mné osobn¢ nejblizsi.

Dovolil jsem si zde pfipomenout rozdéleni sfér zajmu téch, kteti ve skupiné béhem let
pusobili: v oblasti diagnostiky vicefazovych reaktori byl mym blizkym spolupracovnikem
nejdiive Kosta Selucky, velmi talentovany inzZenyr, ktery piiSel z Elektrotechnické fakulty
CVUT a umél viechno mozné, pokud jde o hardware i software. S Mirkem Pundochafem
jsem spolupracoval snad viibec nejdéle, napsali jsme spolu fadu ¢lankti a vedli mnoho
inspirativnich debat. Pomérn¢ velka ¢ast skupiny se vénovala problematice fizeni chemicko—
inZenyrskych systémi, to byl zejména uz zminény Tonda Havli¢ek, n¢jaky ¢as u nas pobyval
i mij byvaly spoluzdk z VSCHT Jiii Jaza, ktery pracoval v Tesle Roznov a délal u nas
externé aspiranturu, pozdéji priSel Jarda Brozek. Ve skupiné byl také tym kolem Josefa Vrby
a Jititho Nekoly, ktery se zabyval modelovanim za neurcitosti, Cili fuzzy systémy, néjakou
dobu v ném pobyl na doktoratu Bohous Sulek. Méli jsme vynikajici lidi na hardware, jako byl
Mirek Stejskal, kterého mnoho lidi z tstavu zna z firmy SMART, dale Olda Pekarek a Pepik
Kiefmann. V poslednich letech existence skupiny se v ni velice dobfe etabloval tym pro
pocitacové zpracovani obrazu, jehoz dusi byl Josef Mikes. VSem bez rozdilu pak velmi
pomahal peclivy technik Petr Maiik. V soucasné dobé jsme tady z byvalé skupiny zbyli
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s Mirkem Puncochafem a Ywettou Maléterovou pouze tii, n€kteti si uzivaji dichodu, Kost’a
Selucky ptesel k firm¢ Hewlett—Packard, Tonda Havlicek mé firmu na plastové vyrobky,
Bohous$ Sulek byl u néjaké nadnarodni firmy, Jarda Brozek moznd nékomu z vés radil pii
danovém piiznani, jinak do ustavu poiad chodi hravat fotbal, Josef Mike$S vede tspéSnou
firmu zabyvajici se analyzou obrazu, o Mirkovi Stejskalovi jsem uz mluvil. Zajimavou
postavou v Mikesové tymu byl Honza Rajlich, matematik, ktery rovnéz tajné vystudoval
bohoslovi a po revoluci jsem ho zacal potkavat v kutné na Kulat’dku. Tolik stru¢nd vzpominka
na lidi v nasi skuping.

V ramci Oddéleni chemickych reaktorti jsme byli ponékud zvlastni skupina, vlastné jsme
nem¢li viibec zadné velké experimentéalni vybaveni a nesoustied’ovali jsme se na zadny typ
reaktort, takze se na nas nékteti kolegové koukali tak trochu skrze prsty. Umé¢li jsme ale méfit
a analyzovat Casové fady, soustiedili jsme se na vybaveni odpovidajici méfici a vypocetni
technikou, méli jsme par pocitaci Hewlett—Packard, od téch nejjednodussich k relativné
lepSim a navic na tehdej$i dobu velmi vykonnou korelacni a spektralni jednotku. Skupina
kolem Mirka Stejskala a Oldy Pekarka pfisla se stavebnicovym systémem mikropocitact
znaCky PCS, pouzivaly se zejména k fizeni systému. Jak uz jsem fekl, experimentalni zatizeni
jsme neméli ze zaCatku zadné, teprve pozdéji jsme si sice potidili fermentor, ktery potad jesté
existuje v laboratofi na kraji chodby k halam, ale v diisledku absence reaktori jsme vlastné
byli ,,nuceni* ke spolupréci s ostatnimi skupinami v oddéleni.

KdyzZ jsem v roce 1978 do skupiny pfiSel a zacal se u€astnit experimentl s jinymi tymy v
ramci oddéleni, citil jsem obcas trochu podeziravé pohledy, jako, Ze pfisli hosi od vedouciho
oddéleni, kterym je tieba vyhovét, ale ja jsem tomu nevénoval zase tolik pozornosti a snazil se
s kolegy vécné domluvit. Bylo mi ale jasné, Ze kdyz $éf oddéleni Cermék fekl tieba Slavkovi
Hartmanovi, ze budeme méfit tlakové fluktuace ve fluidni vrstve, dalo se predpokladat, ze
Slavek nebude nijak zasadné protestovat. Velmi podobna byla situace i v jinych skupinach.
VeétSinou jsme se ale dohodli na tom, Ze jde o problém zajimavy pro ob¢ strany, ktery miize
navic oteviit dalsi pole vyzkumu. Z mého pohledu to tak vétSinou dopadlo, spoluprace
fungovala a dosazené vysledky byly velmi kvalitni a dobie publikovatelné.

Jinak jsme samoziejmé méli fadu spolupraci s externimi pracovisti, zminil bych zde
alesponl dva aplika¢ni projekty v ramci tymu Drahos, Puncochat, Selucky a Stejskal. Musim
bohuzel uz na zaCatku fici, Ze oba skonCily stejné, jako kyselina tereftalovd. Prvnim
projektem byla diagnostika fizeni rezimu vysoké pece pomoci tlakovych fluktuaci — inicioval
ho Jan Cermak a spolupracovali jsme na ném s tehdejsim VUHZ Dobra a Vitkovickymi
zelezarnami. Asi vSichni védi, jak funguje vysoka pec: nahotfe se sype vsadka, zahiiva se,
postupné se tavi atd. — nema smysl to rozebirat detailn€é. Podstatné bylo, ze se tzv. fu¢nami
uvadél do spodni ¢asti pece vzduch a ¢im vice ho tam proudilo, tim byl proces pfemény
vsadky intenzivnéj$i. Zajem podniku samoziejme byl intenzifikovat provoz vysoké pece.
Nebezpeci spocivalo v tom, ze kdyz se tam vzduchu foukalo moc, mohlo dojit k tak zvanému
»Zaklenbovani“, to znamenda, ze vsadka zistala ,,viset“ a prestala se posouvat doll, coz
znamenalo malér v produkci surového zeleza. My jsme byli pozadani, jestli bychom byli
schopni jednak z profilu statickych tlaki métenych na vysoké peci a dale z tlakovych
fluktuaci takovy nezadouci stav predpoveédét. Musim fici, Ze to bylo docela zajimavé prostiedi
pro experimenty, samotny velin vysoké pece byl asi ve vysi ¢tvrtého nebo patého patra, takze
kdyz jsme tam kone¢né¢ nanosili t€Zké méetici magnetofony, spoustu ,,hardware®, ¢idel, kabela
a dalSich potfebnych véci, byli jsme vzdycky na mrtvici. Dokonce jsme proti vSem piedpisim
lezli po peci s dychacimi maskami, tahali kabely do velinu a kontrolovali umisténi a funkci
¢idel. Pikantni na celém projektu bylo, Ze jsme byli sice pozadani, abychom pokud mozno
overili a zjistili, jestli jsme schopni néjaky nezéddouci stav predvidat, ale vedeni pece ndm
nejen nechtélo umoznit toho nezadouciho stavu alesponl jednou dosédhnout, ale nechtéli ani
riskovat pfilisSné piiblizeni k tomuto stavu. Mélo to samoziejmé logické divody: kdyz se
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vrstva zaklenbovala, byl to pfece jenom urcity provozni prasvih. Situaci jsme fesili tak, Ze
kdyz vsichni vedouci odesli a zGstala tam jen no¢ni sména, vétSinou docela bodii a vstiicni
ostravsti hosi, domluvili jsme se s nimi a oni, pokud méli dobrou naladu a odvahu, zvySovali
postupné prutok vzduchu, a kdyz jsme se blizili k zaklenbovani a my jsme jasali, Ze se
konecné néco zajimavého d&je, oni zacali byt velmi nervézni. My jsme jim zase fikali, at’
jesté vydrzi, jesté chvili a jesté trochu vice vzduchu a piln€ jsme nahréavali tlakové fluktuace.
Dodnes si vzpomindm na nechténé rymovany vykiik jednoho operatora, tedy spise na zakleni:
»k...a Prazacy, jestli se to zaklenbuje a Sef rano pryjde, tak me zabije a pak mé zabije este
moja stara, bo nebudu Zadne premie!*. Diky ochoté operatori pece jsme tedy nakonec byli
schopni nezadouci stavy identifikovat a dokonce predvidat, cela véc vypadala velmi nadéjné,
s pomoci jiz zminéného pocitace PCS a u nés vyvinutého regulatoru jsme navrhli systém,
ktery by varoval operatory pfed nezddoucim stavem. Jenze Cas oponou trhnul, pfisla revoluce
a najednou se zjistilo, ze zeleza je dost a ze intenzifikace neni potfeba a tak déale a
nashledanou. Cili asi po étyfech letech vyzkumu ten projekt viceméné ,,vySumél“.

Velmi podobny osud mélo suSeni ,,stfelného prachu ve fluidni vrstvé a ja jsem tam ty
uvozovky dal schvalng, protoZe tehdy se o tom nesmélo moc mluvit a oficidlné $lo o suseni
prachového materialu. Bylo to ve spolupraci s VUCHZ Pardubice, susarna méla specialni
fluidni rost se Sikmo vyvrtanymi otvory. Kdyz se do nich zacal uvadeét teply vzduch a na rost
se nasypala vrstva vlhkého stfelného prachu, vlivem rotacniho pohybu vzduchu se kolac
prachu odtrhl, zacal rotovat, rozpadat se a susit. Bylo to docela vtipné, origindlni napad, rost
byl patentovan ve VUCHZ. Dovedete si asi predstavit, Ze kdyz se nékde susi stfelny prach, je
to vSechno v bunkrech, do suSarny nikdo nevidi a jakékoliv elektricka jiskra hrozi obrovskym
malérem. Opét byla snaha optimalizovat provoz susarny tak, aby se tam vzduch nefoukal
ptilis dlouho a zbyte¢né teply, aby bylo jasné, kdy uZ je prach dostate¢né suchy. KdyZ jsme
byli pozadani o spolupréci, osadili jsme dno toho roStu nasimi oblibenymi tlakovymi ¢idly a
snazili jsme se z analyzy tlakovych fluktuaci navrhnout algoritmus fizeni procesu suSeni. Po
nékolika letech velmi plodné spoluprdce dokumentované sérii vyzkumnych zprav pro
VUCHZ Pardubice vznikl v roce 1988 i prototyp regulatoru, jenZe ... Po revoluci jsme zjistili,
ze budeme-li vSichni pacifisté, zadny stfelny prach uz nebude potieba vyrabét, natozpak susit.
Ale jinak to byla taky jedna zdocela zajimavych zkuSenosti, na kterou dodnes rad
vzpominam. My jsme se u obou téchto projekti, jak u vysoké pece, tak u stfelného prachu,
naucili spoustu véci, které jsme pak pouZili pii vyzkumu v ramci oddé€lenti.

Je snad symptomatické, Ze tfada piivodné nadénych realizaci skoncila podobné, jako
projekt kyseliny tereftalové. Zminil bych jeSt¢ pro pofadek snahy kolegh =z
laboratote nenewtonskych kapalin, kteti se zabyvali disperga¢nimi tryskami nebo vibrujicimi
naplnémi do absorpcnich kolon, coz bylo velmi zajimavé feSeni. JenZe kdyz uz se zacalo
pracovat na poloprovoznich verzich, zase pro zménu doSly penize, objevil se duch kyseliny
tereftalové a projekty byly ukonéeny. Reéeno slovy Ondry Weina, odnesli jsme si z toho
zaver ,uz nikdy zadné velké technologie, budeme se vénovat daleko miniaturngjSim a
piistupnéj$im technikdm®.

Takze misto dispergaci a vibranich nédplni se vénujeme systematicky napiiklad
reometrii, filmovym tokim a elektrodifuzni diagnostice zdanlivého skluzu pfi sténé€. J& sdm
jsem uz vroce 1983 spolupracoval s Vaskem Sobolikem na analyze vinového toku filmu
kapaliny po vibrujici desce. Tehdy Slo o jednoduchou linearni analyzu, ale pozdéji jsme se
k problému vratili s vyuzitim nelinearni analyzy a teorie chaosu. Tok kapaliny také souvisi
s dal$im naSim aktualnim tématem, coZz je tok tekutiny v mikrokandlech nebo v uzkych
kanalech, které v soucasné dob¢ v nasi skupiné tesi Jarda Tihon. Jak uz jsem tekl, zabyvame
se zdanlivym skluzem kapaliny, mdme velmi dobrou reometrickou laboratot a Ondra Wein a
spol. se zabyvaji také novou geometrii senzori pro reometricka méfeni. Na Obr. 1 z roku
1985 je sestava skupiny inzenyrstvi nenewtonskych kapalin, vidite zde jednu mladou damu
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(Stana Novakova) a nekteré ,,rozhnévané mladé muze®, tedy Sobolika, Weina a Kamila
Wichterleho. Cislo 1 ma — jak jinak — nepostradatelny Jarda Maly. Skupina méla tehdy velmi
intenzivni spoluprace s profesorem Onkenem z TU Dortmund, pod cislem 3 se skryva
Thomas Menzel z Dortmundu, jinak velky milovnik a znalec ¢eskych hradt. Tehdejsi séf
skupiny, Pavel Mitschka, jiz bohuzel neni mezi nami.

1985: ze spoluprace s TU Dortmund na diagnostice probublavanych kolon (prof. Onken)

. o }" NN

1. Jaromir Maly
2. Pavel Mitschka
3. Thomas Menzel

L~ s
8. Vaclav

Obr. 1 Skupina inZenyrstvi nenewtonskych kapalin v roce 1985

Pti pohledu na Kamila Wichterleho se mi vybavi, jak za mnou n€kdy v devadesatych
letech zadal chodit a 1i¢il mi plany svych aktivit na VSB Ostrava, kde mél v té dob& uz
castecny uvazek. Jednou pfiSel a ekl mi, mily Jirko, ja do té Ostravy asi pfesidlim Uplné,
nabizeji mi zajimavé misto, ¢asem profesuru, atd. Navic Kamilova manZzelka Hanka pochazi
z Frydku-Mistku a méla tam v té dob¢ jest¢ maminku. Nebyl jsem samoziejmé nijak nadsen,
ale nerozmlouval jsem mu to. Kamil ndm pochopitelné chybél, asi nejvic Ondrovi Weinovi,
ale nakonec se jeho pfechod do Ostravy ukdzal jako skvély tah, protoze diky Kamilovi tady
mame schopné doktorandy z jeho katedry, kdyZ uz nam je nedodavda VSCHT Praha. Cislo 8
na fotografii ma Vasek Sobolik, ktery je uz dlouhd 1éta ve Francii, nicmén¢ také s nim méame
spole¢né projekty, on sem navic poctivé jezdi, radi, méfi, publikuje pod jménem ustavu, takze
ja bych tekl, ze takovito agenti, vysazeni ve vhodny ¢as na vhodnych mistech, nejsou tplné
k zahozeni.

Jesté par slov o aplikacich v oblasti nenewtonskych tekutin. Prvni je viskoelasticky
dosttedivy tok, coz je velmi zajimavé téma o anomalnim chovani viskoelastickych kapalin.
Pokud je vystavime odsttedivych silam, reaguji naprosto nelogicky — pfitomné damy, které
obCas mixerem michaji fid$i té€sto, si moznd vSimly, Ze se v mixeru netvoii takovy ten
klasicky stfedovy vir, ale tésto Splhd po michadle nahoru, coz je typické chovani
viskoelastickych kapalin. Proto rozhodné doporucuji pted michanim v mixeru konzultovat
profesora Weina, ten vam k tomu poskytne dostate¢ny teoreticky zaklad. Kdyz uz jsem zminil
Ondru Weina, jesté bych pfipomnél jednu jeho historku pravé v souvislosti se zminénymi
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viskoelastickymi dostfedivymi toky. Jesté za ,,blahé“ doby socialismu byl pry v Rudém Pravu
publikovan clanek pod ndzvem DostiZenija, o uspéchu sovétskych védcl, kterym se podafrilo
vynalézt polymerni kapalinu, ktera levituje za antigravitacnich podminek! VSichni soudruzi se
jisté zaradovali, jak jsme to zase t€ém kapitalistim jednou natteli!

Druha aplikace se tykd spoluprace s TU Dortmund. Ta byla jednak v oblasti
probublavanych kolon, ale rdd bych zde zminil spiSe projekt v rdmci produkce némeckého i
¢eského narodniho napoje, tedy piva, konkrétn€ §lo o tzv. pivni pumpu. Vim, jaka je laska
fady mladych pracovniki tustavu ke Svijanskému rytifi a jinym chutnym kvasnicovym
lezaktm, takze vézte, ze v piipad¢ pivni pumpy byla snaha o to, vyvinout pomalubézné
cerpadlo s takovym designem, aby se zbyte¢né nenicily pravé ony cenné kvasinky v pivnim
roztoku. Ve spolupraci s TU Dortmund jsme osadili lopatky tohoto dortmundského cerpadla
sofistikovanymi ¢eskymi elektrodifuznimi ¢idly, méfili smykova napéti na lopatkach a snazili
se navrhnout takové podminky Cerpani, aby kvasinky tfeba ve Svijanském rytifi nedoznaly
velké thony.

Budouci zaméfeni této Casti oddéleni musi logicky vychéazet ztoho, co se zkouma
v soucasné dob¢; zde uvadim pro ilustraci Obr. 2 a 3. Napiiklad pouziti elektrodifuzni
diagnostiky pfi filmovém toku, nebo nov¢jsi aplikace Jardy Tihona pii sledovani toku
v mikrokandlcich a u studia pfisténné turbulence. Ve spolupraci s VaSkem Sobolikem a
francouzskymi kolegy si sami ptipravujeme fotolitograficky i nova miniaturni elektrodifuzni
¢idla. Pohled na zaznam lokalnich stfihovych rychlosti ze zminénych mikrokanalkti nesporné
nabizi zajimavé pole i pro analyzu casovych fad. Vyvijime rovnéz cidla, kterd by byla
pouzitelnd pro detekci mikrobublin v mikrokanalcich a samoziejmé i1 pro diagnostiku
proudéni.

Prutok siti mikrokanalu

Obr. 2. Elektrodifuzni diagnostika
v soucasnosti — proudéni v mikrokanalech
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Obr. 3. Casové zaznamy lokalnich stfihovych rychlosti

Pokud jde o probubldavané kolony, jednou z dulezitych veli¢in je mezerovitost nebo
porozita vrstvy. Dlouhd léta jsme se zabyvali globdlnim pohledem na mezerovitost i na
kolonu jako takovou, méfenimi zmén rezimu z homogenniho na heterogenni, zavislosti téchto
pfechodl na koncentraci riznych piimési v kapaling, elektrolytii, povrchové aktivnich latek, a
tak podobné¢. Postupné jsme ale dospéli k zaveéru, ze mame-li se pohnout o kus dale, musime
zminéné jevy zkoumat ne na urovni celé kolony, ale na urovni jednotlivych bublin, tedy v
mikrométitku. Lvi podil na nastartovani tohoto programu ma bezesporu Marek Rizicka.
Jednim z typickych problému je napiiklad tvorba bublin na otvoru v perforovaném patru nebo
tvorba bubliny z kapilary. Zabyvame se také koalescenci bublin, tedy chovanim pard bublin
generovanych tfeba ze dvou kapilar tésné¢ vedle sebe, jednak v destilované vod€ nebo v
néjakém roztoku soli, tedy v systémech koalescentnich i nekoalescentnich. Jde o velmi
komplikovany systém, chovani bublin vyrazné ovlivituje i pomérn¢ maly pfidavek soli, navic
kromé& vlastnosti kapaliny musime uvazovat i1 konfiguraci kapilar ¢i otvorii. Je to zajimavé
téma, Jirka Vejrazka a spol. k tomu neddvno vyvinuli jeden velmi uZite€ny ndstroj pro
studium dynamiky bublin, takzvany generator bublin. A protoze jsme oddéleni vicefazovych
reaktorti, komplikujeme si Zivot i tieti fazi a studujeme napftiklad interakci bublin s ¢asticemi
tuhé faze. I zde sta¢i minimalni pfidavek povrchové aktivnich latek a chovani systému se
zasadné¢ méni — bublina uz od stény neodskakuje jako micek, ale pfi prvnim dotyku k ni
pfilne. Dalsi zajimava situace, kdy dochézi ke tvorbé bublin, je var kapalin. O mechanice
ristu a pohybu bubliny pary, tvofené u stény v disledku varu, se toho také jest€ moc nevi —
velkym pomocnikem jsou zdznamy z rychlob&znych kamer.

Konec¢n¢, abychom pofad jenom neexperimentovali, mame v oddéleni také kolegy, tieba
Jarka Havlicu a Mirka Simé¢ika, kteii se vénuji numerickym simulacim pohybu a chovani
jednotlivych bublin i jejich shluki. Jarek Havlica pfi tom vyuZziva numericky kod, poskytnuty
profesorem Tryggvassonem z USA. To ale neni néjaky rutinni software, ktery nainstalujete do
pocitace a zacnou z ng padat vysledky. Havlica stravil u Tryggvassona péknych par patk,
tady doma kod doplnil o dalsi ¢asti a ted” ho pouziva napiiklad pro numerické simulace
interakci dvou kulovych bublin v oblasti s periodickymi okrajovymi podminkami, jak miizete
vidét na Obr. 4.

Celé oddéleni vyuziva v souCasnosti rovnéz Spickovou meéfici techniku, zvanou PIV,
particle image velocimetry, Cili systtm pro méfeni rychlostnich poli v kapaliné pomoci
vzorkovacich ¢astic, tedy pomoci Castic, které maji stejnou hustotu jako kapalina a jsou
unaseny jejim proudem. Zakladem je vykonny laser, ktery vysle dva rychlé pulzy, a
rychlobézna kamera, kterd vSe nasnimd. ProtoZze pro kazdy pulz bude sledovana Castice na
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jiném misté, da se ze snimk zjistit, kterym smérem kapalina tece, jak rychle tece a jesté dalsi
dalezité informace.

Obr.4. Piiklad interakce dvou kulovych bublin v oblasti s periodickymi okrajovymi
podminkami (numericky koéd front-tracking poskytl prof. Tryggvasson)

Na nésledujicim schématu je uvedeno persondlni obsazeni Oddé€leni vicefazovych
reaktora:

1993

VP:  J. Drahos§, M. Fialova, M. Pun¢ochar, M. Rizicka, V. Sobolik, J. Tihon, O. Wein,
K. Wichterle, J. Zahradnik, (P. Mitschka, J. Vrba)

VS: M. Fridrich, J. Slezak

SS: S. Novakova

2007

VP:  J. Drahos, M. Fialova, M. Fujasova, J. Havlica, S. Orvalho, M. Riizicka, J. Tihon,
V. Tovdigrecko, J. Vejrazka, M. Vecer, O. Wein, (V. Sobolik)

VS: V. Pénkavova, (M. Plzakova)

SS: S. Novakova

PhD: Z. Gogova, L. Kulaviak, P. Stanovsky, M. Siméik,
(R. Bunganic)

Nejprve k dobé vzniku oddé¢leni v roce 1993. Vidime, Ze tam v té dobé byli jesté¢ Pavel
Mitschka a Josef Vrba, byt uz jako dichodci na casteCny tvazek. Tenkrat k nam patiil
dokonce sam veliky $éf vypocetniho stfediska Mirek Fridrich, nikdo nevédél, co s nim a kam
ho maji zaradit, tak jsme ho vzali pod sva kiidla. On ale tenkrat spolupracoval s Markem
Rizickou na vyzkumu ristu bakteridlnich kolonii, takZe to mélo jakousi logiku. Byl u nas
jeste Jirka Slezak, ktery se mezitim pfesunul jako konstruktér do dilen. Ze zaznamu z roku
2007 je pak zfejmé, ze jsme se docela slusn¢ omladili, je tady fada mladSich kolegyi a kolegt
jako Marie Fujasova, Jarek Havlica, Sandra Orvalho, Marek Vecet, Jirka Vejrazka. Nékteti
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sice odesli, jako Rado Bungani¢ po doktoratu do Chemoprojektu, nebo Misa Plzékova na
Patentovy urad, ale takovy uz je zivot.

Na zavér svého vzpominani bych rad piipomnél, ze vyzkum na poli vicefazovych
reaktorti je nesmirné¢ kompetitivni zalezitost. Tam nemaji patent na rozum jen chemicti
inZenyii, jsou tam mnohdy dominantni strojni inzenyfi, jaderni inZenyii, také v petrochemii je
fada lidi, ktefi se zabyvaji vicefazovymi toky. Konkurence je tedy Siroka a tvrda a j& jsem
docela rad, ze se ndm podatilo vybudovat oddéleni a tymy, které na tomto poli dosahly
solidnich vysledkti, akceptovanych i na Spi¢kovych zahrani¢nich pracovistich. A za to bych
chtél vSem svym byvalym i souasnym spolupracovnikiim z odd¢leni srde¢né podekovat.

Jiri Drahos
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K pocatkiim reak¢nich systémi plyn—tuha latka

Protoze se jedna o obdobi ¢asem hluboce zavaté a jedinym zdrojem je pamét moje a pamét’
mych kolegli, omlouvam se za vSechny nepiesnosti a opomenuti, kterd se v textu mohou
vyskytnout.

Prima syntéza organokiemicitych latek

Jiz pfi svém vzniku vr. 1960 mél ustav (tehdy Ustav teoretickych zéklada chemické
techniky CSAV) ve vinku slibnou problematiku organokiemi¢ité chemie. Jednim ze
sledovanych smérti byla piima syntéza organokfemicitych latek z elementdrniho kifemiku.
Jejim vyzkumem a vyvojem se zabyvala skupina nejprve vedena zakladatelem ustavu a jeho
prvnim feditelem v letech 1960—1973 Vladimirem Bazantem, poté Jifim Rathouskym (feditel
ustavu v letech 1974—-1980) s pracovniky Oldfichem Kruchniou, Jaroslavem Joklikem, Karlem
Vinou a Jitkou Sochorovou. Pifimé syntézy poskytovaly zakladni vychozi latky
organokfemicité chemie pro studie v oddéleni Vaclava Chvalovského (zprvu Oddéleni
organokfemicitych sloucenin, pozdéji Oddéleni homogennich reakci). V prubéhu casu si
oddéleni Vaclava Chvalovského vybudovalo pro své potfeby alternativni produkéni aparaturu
pro piimé syntézy (Bohumil Lepeska, Jaroslav VEelak, Zdenék Soukup aj.).

Piimé syntézy se realizovaly vsadkové reakcemi mezi jemné¢ mletym kiemikem a
plynnym methylchloridem nebo chlorbenzenem za ptitomnosti praskovité médi v michaném
vyhiivaném  trubkovém reaktoru pfi teplotich 300 — 500 °C. Produktem reakce
s methylchloridem byla smés methylchlorsilanti (zejména methyltrichlorsilan), reakce
s chlorbenzenem vedla ke smési fenylchlorsilanli (obsahujici zejména fenyltrichlorsilan).
Nasledné se reakéni smési rozdélovaly na jednotlivé Cisté latky rektifikaci. Je evidentni, Ze
prace s obtiznymi chlorovanymi, navic Casto i aromatickymi slouceninami nebyla zadna
prochazka rtizovym sadem. Odhodlani a erudovani vyzkumnici se vSak se vSemi uskalimi
naro¢nych syntéz tsp&$né vyporadali.

Disproporcionace benzoanu draselného

K historii ustavu neodmyslitelné patii vyzkum a vyvoj technologie kyseliny tereftalové
jako vychozi latky pro uméld vldkna. Svym rozsahem a pracovnim zéapalem vSech
zucCastnénych vyvinout a realizovat novou vyrobu néceho potfebného a uzite¢ného, byl tento
projekt zcela vyjimec¢ny. V disledku zmén v surovinovych moznostech byl opustén prvotni
zamér, zalozeny na presmyku draselné soli kyseliny o-ftalové na tereftalan draselny. Jako
alternativni byl zvolen postup vychazejici z kyseliny benzoové. Zakladni reakci zamySleného
procesu byla disproporcionace benzoanu draselného na tereftalan draselny a benzen za
pfitomnosti kadmia nebo zinku. Reakce vyZzaduje podminky pro organickou chemii drastické:
teplota kolem 450°C a tlak pfiblizné 1-2 MPa. Vyznamny je také znaény rozdil
v tavitelnosti vychoziho benzoanu a konec¢ného tereftalanu. Zatimco bod tani prvého je
425 °C, bod tani tereftalanu draselného ¢ini 550 °C.

V druhé poloving Sedesatych let minulého stoleni byl v jedné z prostornych hal praveé
dobudovaného tstavu postaven poloprovozni reaktor trubkového typu s hieblovym
michadlem. Vyvoj reaktoru byl provazen dlouhou fadou svizelnych problémi: davkovani
benzoanu, odvod produktu, tani a tvrdnuti materidlu v priabéhu reakce, praSnost aj.
Disproporcionaéni reaktor byl zaclenén do Oddéleni chemickych reaktorti, vedeného zprvu
Zdeiikem Novosadem, pozd&ji Frantifkem Kastankem. Cleny pracovniho tymu byli Jan
Kratochvil, Artur Radvansky, Adolf Zemek, Miroslav Zima aj. Byl to technik (Adolf Zemek),
ktery pfiSel na to, jak upravit vstupni benzoan tak, aby mohl byt reaktor provozovan za
vyrazné mirnéj$ich podminek. Takto se podafilo nejen pfedejit fadé mechanickych problémi,
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ale 1 velice vyznamné potlacit tvorbu nezadoucich balastnich latek (barevnych humint). Ke
zprovoznéni a vyieSeni nescetnych potizi s reaktorem se svym iniciativnim pfistupem velmi
zaslouzily ustavni dilny s konstrukeci (Antonin Tesaf, Ferdinand Lucek, Bedfich Rathousky,
FrantiSek Dundacek, Jaroslav Koch, Josef Komarek aj.). Podatilo se ziskat tolik potiebné
»know-how* k detailnimu névrhu velkého reaktoru i vyprodukovat dostatena mnozstvi
disproporciona¢niho produktu nezbytného pro vyzkum naslednych technologickych operaci.
Vyzkum technologie kyseliny tereftalové na tstavu byl smérovan k vybudovani kompletni
poloprovozni jednotky. Z divodu udajného nedostatku toluenu (primérni suroviny procesu)
bylo od celého technologického zaméru upusténo a v r. 1970 byly vyzkumné prace zastaveny.

Katalytické disproporcionace benzoanu draselného si jisty prakticky potencidl zachovava
dodnes. Jeji pribeh je v mnoha smérech unikatni. Je souborem celé fady reakci dil¢ich, dilem
endotermnich, dilem exotermnich. Zda se, Ze cela sekvence reakci je ovlivilovdna sdilenim
tepla a transportem oxidu uhli¢it¢ho a benzenu vné i uvniti reagujicich ¢astic. Kuriéznim a
dosud jednoznaéné nevysvétlenym jevem zistava i skuteCnost, ze reakce zalind ve stiedu
pelet a postupuje k jejich povrchu.

Tepelny rozklad a sublimace tereftalanu amonného

V ramci technologie kyseliny tereftalové se na ptudu ustavu poprvé dostala relativné nova
jednotkova operace — fluidace. Pfesto, Ze v té dobé v Ceskoslovensku usp&né fungovalo jiz
nekolik primyslovych fluidnich suSaren, byl pohled technické vetejnosti na fluidaci spise
kriticky. Jaroslav (pfezdivany Petr) Vitovec v Odd¢leni separacnich procesii (spolu s Jifim
Smolikem, Josefem Kuglerem, Zdeiikem Rihou a Alenou Havlinovou-Haklovou) vyuzil
fluidni vrstvy k sublimacéni rafinaci kyseliny tereftalové. Jednalo se o sublimaci a tepelny
rozklad tereftalanu amonného na kyselinu tereftalovou a amoniak v prostiedi dusiku a vodni
pary ve fluidni vrstvé korundovych &astic pii 350 °C. Ukazalo se, ze napad s vyuzitim fluidni
vrstvy byl $tastny a proces fungoval velice efektivné. Korund pro svou cistotu a vysokou
tepelnou vodivost se ukazal byt nanejvys vhodnym inertnim materidlem vytvarejicim fluidni
vrstvu.

Druhy krok v rafinaci — desublimace (¢i kondenzace) byl v§ak mnohem komplikovanéjsi
nez krok prvni. Petr Vitovec vymyslel zcela pivodni zpisob, jak solidifikaci technicky
provadét. Horké pary byly uvadény do vélcové nddoby, kde byly Gc¢inné ochlazovany na
teplotu kolem 150 °C jemné rozptylenymi kapi¢kami vody. Kli¢ovym problémem bylo, jak
zabranit ulpivani Cerstvé solidifikovaného produktu na sténach. S pouZitim porovité stény,
kterou prochazel teply vzduch, byl tento problém uspeésné eliminovan. Po fadé¢ mésict trpélivé
prace se podafilo cely proces dovést do vysokého stupné dokonalosti a GspéSné vybudovat
poloprovozni jednotku. Ta produkovala nejen velice Cistou kyselinu tereftalovou, ale pozdéji
se ukdzala jako velmi G€innd 1 pro rafinaci ftalanhydridu, antrachinonu aj. O mimotfadné
technické invenci i kvalité vyzkumné prace Petra Vitovce a jeho skupiny svéd¢i mimo jiné
také to, ze mu byla udélena cela fada patentl i v zahranici (naptf. v USA).

Spalovani (nekvalitnich) uhli ve fluidni vrstvé s odsifovanim

V1. 1970 byl vyzkum a vyvoj technologie kyseliny tereftalové pred¢asné¢ ukoncen. Pies
velké nasazeni a usili se ptivodni zdmér — vybudovat uplny poloprovoz — naplnit nepodatilo.
Nebylo tedy divu, ze se dostavila deziluze a pocit vyhotfeni. Nebyla chut’ ani vile, poustét se
do dalsich naro¢nych technologickych vyzkumi s védomim, Ze prace mohou byt opét ze dne
na den rozhodnutim vyS$§i moci zastaveny. Rand sedmdesatd 1éta minul¢ho stoleti byla
obdobim tvrdé normalizace, kdy cela Akademie byla pod pfisnou kuratelou stranickych
sekretariati. Byly to nepochybné i politické tlaky, které siln¢ pfispély k iniciaci aplikacniho
vyzkumu fluidniho spalovani na tstavu. Samotna zdkladni myslenka spalovat sirnaté uhli a
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vazat vznikly oxid sifiCity na oxid vapenaty v jediné operaci byla nepochybné slibna. Vazné
obavy vsak plynuly z mechanické a strojni naro¢nosti celého projektu.

Ukol se stal souéasti Statniho planu rozvoje védy a techniky a partnery ustavu byly
Strojirny Tlmace (Slovensko) a Vysoka skola banska v Ostrave. Vyzkum byl cilen k vystavbé
mensiho fluidniho kotle s odsifenim v Trmicich v severnich Cechach. V ustavu byl projekt
zaclenén do Oddeleni chemickych reaktorti, vedeného tehdy Frantiskem Kastankem, pozdéji
Janem Cerméakem. Vlastnim feSitelem byl Jaroslav Beranek, osoba pondkud tajemna a
kontraverzni. Oplyval nevyCerpatelnym zdrojem napadi, jak feSit objevujici se problémy a
potize, téchto vsak v prabéhu praci bohuZel neubyvalo. Resitelsky tym byl sestaven
z mladSich, pro véc zapalenych pracovnikil a jeho slozeni se v prib&hu ¢asu ménilo (Vladimir
Havlin, Vladimir Forst, Hanka Kohoutova, Viktor Malanik, Pavel Bejblik, Zden¢k Novak,
Jaroslav Pata, Bohumir Cech, Ji¥i Kocurek, Jana Selucka-Hronkova, Milan Cérsky, Vaclav
Vesely, Jaromir Jez, Vladimir Holler, Ales Frankenberger, aj.).

V jedné z hal bylo zna¢nym ndkladem vybudovano pohledné, na tistavni poméry velké
zafizeni s fluidnim reaktorem (tzv. Golem) o rozmérech 0,3 x 0,3 x 4 m, se zasobniky a
talifovymi podavaéi pro mleté uhli a jemné& mlety vapenec. Uvodnich problémi bylo mnoho a
ne vSechny se podafilo spolehlivé vyfesit. Praci zna¢né komplikoval Berankem patentovany,
sofistikovany zptisob odvodu tepla zvrstvy. Potfebny distributor s kloboucky byl
dvouuroviovy a tim konstrukéné slozity a vyrobné velice naro¢ny.

Poloprovozni fluidni kotel s odsifovanim v Trmicich postaven byl. VSechny pozadované
zkousky byly provedeny a cely kol byl uzavien zévére€nou oponenturou. K provozni
realizaci vSak nedoslo. Pozd¢jsi vyvoj ve svété ukézal, ze vhodnéjsi pro spalovani tuhych
paliv jsou fluidni vrstvy cirkulujici, které také umoznuji soucasné odsifeni spalin mletym
vapencem Vv jediné operaci.

Vysokoteplotni odsifovaci reakce

Soubézné se stavbou ,,Golema* bylo zahdjeno studium vlastni odsifovaci reakce. Zprvu
jsem na projektu pracoval zcela sdm, pozd&ji se zrucnym technikem Jaromirem Jezem.
Ofiskem bylo sehnat potiebné Zaruvzdorné trubky a plechy a vytesit ohfev reaktoru na teploty
800 — 1000 °C. Samotny chemismus odsifovaci reakce je velice jednoduchy: pfi vysokych
teplotach se vapenec prakticky okamzité kalcinuje na oxid vépenaty a ten ve spalinach reaguje
s oxidem sifi¢itym a kyslikem na stabilni siran vapenaty. Rychlost reakce (fixace SO,) je
ovlivilovana dlouhou fadou faktori. Nejpozoruhodngj$im jevem byla skutecnost, Ze rychlost
sorpce, jakkoli zpocatku vysokd, s postupem reakce velmi rychle klesala. Reakce (sorpce
SO,) se prakticky zastavila diive neZ vétSina oxidu stacila zreagovat. Dohledat pficinu tohoto
jevu byla vyzva hodnd zdjmu akademického pracoviste. S vdécnosti jsme ocenili proziravost,
s jakou Milo§ Kraus vybudoval své tehdejsi Odd¢€leni heterogennich reakci, zahrnujici téz
moderni laboratof texturnich studii (Laboratof pro texturni analyzu). S lidmi v ni pisobicimi
byla vzdy radost spolupracovat. Zprvu to byli Petr Schneider, Dagmar Tomanova, Marie
Fialova-Grospitové, pozdégji Olga Solcova, Helena Souckova, Hana Snajdaufova aj. Pro tak
renomovanou laboratof nebylo pfili§ obtizné podrobné vysettit hluboké (a neptiznivé) zmeny
v textufe ptivodné poérovitych ¢astic CaO vyvolané vlastni sulfatacni reakei.

Velmi piijemnou 1 poucnou strankou nasi prace tehdy bylo také odebirani sad vzorkl
¢eskych a moravskych vapencii (¢i vapencovych hornin). Variabilita jejich vzhledu byla
fascinujici: ménil se od hrubé krystalickych, Cistotou sviticich blokli barvy holubi¢i modfi
z krkono$skych lozisek az po kusy nevzhledné opuky v barvé uspinénych mysich koziski
zlomu v Cizkovicich v severnich Cechach. Brzy jsme zjistili, ze pravé tento, vzhledem
outsider, svou schopnosti fixovat SO, vysoce prekonava Cistoskvouci krystalické krasavce
z Krkonog. Casem jsme se i my pouéili, jak pii vysokych teplotach (skoro) viechno (t¢méf) se
v§im vyznamné reaguje.

31



Na zaklad¢ jednoduchych ptedstav nebylo obtizné popsat matematicky, jak ptivodné
pérovita Castice reaguje a jak se jeji pory postupné vypliuji produktem. Problém vSak nastal
s numerickym feSenim soustavy s velice rozdilnymi ¢asovymi zménami koncentraci v plynné
a tuhé fazi. Jinymi slovy, jednalo se o tzv. ,stiff* (jinak téz ,,Stajf*) rovnice. V t€ dob¢ jiz
velmi dobfe fungovalo servisné a ke vstficnosti vi¢i nam ,,zakaznikim‘ orientované
Vypocetni stiedisko, vedené byvalym profesnim vojadkem Vladimirem Horynou. Otakar
Trnka, tehdy matematik stiediska, se diky své vzacné invenci s témito i se vSemi dalSimi
vypoCetnimi problémy, co pfichazely pozdéji, dokazal ke vSeobecné spokojenosti vyporadat.
pruméru pfiblizné¢ 10 cm. Dostalo se nam 1 nanejvys vitané a vydatné posily lidské
v osobnosti Karla Svobody. Takto jsme mohli rozsifit své zdjmy o hydrodynamické chovani a
vykon vysokoteplotnich reaktord s fluidni vrstvou. S provozem integralniho fluidniho
reaktoru vyvstal problém sice predvidany, ale tim o nic snaze feSitelny: jak, pokud mozno
pfesné a reprodukovatelné, davkovat velmi mald mnozstvi zrnitého materidlu (vépence) do
reaktoru. Zacali jsme s podavacem Snekovym, zkouSeli jsme systém kotoucovy. Kamenem
urazu byla tvorba prachu, brzdiciho pohyb otacivych elementi. Nakonec se nam osvédcil
aparatek suvny (smykovy) se stiidavym pohybem desticky z mékkého plastu.

Vedle rozliénych (i odpadnich) vapenatych materialti jsme sledovali téZ moznosti vyuzit
k fixaci oxidu sifi¢itého hofecnatych latek za vysokych teplot. Skupina se casem dale
rozrostla o Otakara Trnku, Vaclava Veselého, Milana Carského a Jitiho Kocurka. Ze
mySlenka odsifovat spaliny suchou cestou pomoci vapence byla slibnd, naznacovala téz
skute¢nost, ze se nase vysledky dobie publikovaly. V pribéhu ¢asu se nam dostalo uznani i na
piidé Akademie. V r. 1991 jsme obdrzeli Cenu CSAV za ,,Ekologicky dilezité reakce oxidu
vapenatého a hofecnatého s oxidem sifi¢itym a modelovani reaktord pro vysokoteplotni
procesy odsifovani spalin®. Jistou nostalgii spojenou s odsifovanim v nas v r. 2005 vyvolal
pocin redakce AIChE J. U pfilezitosti padesatiletého vyroci zalozeni tohoto renomovaného
inzenyrského Casopisu redaktofi sestavili seznam rovné stovky ¢lankli v ném publikovanych a
v celé jeho historii nejvice citovanych. Nase prace ,,Reaction of Sulfur Dioxide with
Limestone and the Grain Model* se umistila asi uprostfed Zebticku citovanosti. Dluzno dodat,
ze cClanek Petra Schneidera, také znaseho ftustavu, ,,Adsorption Rate Constants from
Chromatography*, zabodoval v prvni tficitce vybranych opust.

Nase snahy o realizaci novych procest nekoncily tak, jak bychom si byli ptali. V1adni
velkoprojekt ,,Hydrometalurgicky kombinat v Bruntalu® na zpracovani polymetalickych
Seskych rud byl opustén jiz vraném stadiu. Zajimavou se nam jevila spoluprace s VTZ
Chomutov na likvidaci laguny odpadnich olejii fluidnim spalovanim. V zavodé¢ bylo jiz dfive
pro tento zamér postaveno vétsi fluidni ohnisté; Zel bohu, nefunk¢ni. Navrhy uprav, které
jsme povazovali za nutné a Ucelné, se prekvapivé shodovaly s nazory mistniho hloubavého
technika (Ervin Paldn), i kdyZ na zadné ptednaSky o fluidnim spalovani nikdy nechodil.
Zatizeni uvést do spolehlivého provozu se podafilo, avSak cely podnik v ranych
polistopadovych letech zanikl dfive, nez se lagunu odpudivého oleje podatilo zlikvidovat.

Fluidni vrstva se ukdazala jako nanejvyS vhodny ndastroj také k realizaci rozkladnych
(kalcina¢nich) reakci za dobfe definovanych podminek s cilem ziskat produkt Zadanych
vlastnosti (vysoka reaktivita, potfebna textura). Nasim reaktorem prosla celd fada latek: napf.
exoticky hydroniumjarosit (ze separace Zeleza v bruntdlské polymetalické technologii),
Na,CO3.10 H,O (k vyrobé neobycejné reaktivni (aktivni) sody), AlCIl5.6 H,O (k pfipraveé
koagulantli) aj. Po fyzikalni strance byly produkty fluidnich rozkladi charakterizovany vzdy
vlidnymi kolegynémi z Laboratofe pro texturni analyzu naseho ustavu.

V oblasti naseho zdjmu byla také separace sulfanu a karbonylsulfidu z energetického
uhelného plynu pomoci oxidu vapenatého. Zabyvali jsme se téz termodynamickymi
omezenimi piislusnych reakci, zejména vlivem oxidu uhli¢itého na afinitu H,S a COS vici
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oxidu vapenatému. Zajimavé byly rovnéz studie o konverzi organického dusiku ptitomného
v kapalnych i tuhych palivech na oxidy dusiku (NOy) a jejich nasledné reakce s vehlasnou
aktivni sodou, objevenou Emerichem Erdosem z Ustavu fyzikalni chemie a elektrochemie
Jaroslava Heyrovského.

Stavy, ¢i chovani naSich inertnich zrnitych materiala (pisek, keramzit, popel, korund)
urcené pro zhavé fluidni vrstvy jsme ,,nacvicovali“ ve sklenénych kolonéach jen za studena.
Nasim pranim — nikdy nesplnénym — bylo pozorovat rudé zhouci az do béla svitici ,,fluidum*
v prihledném valci z kfemene. Jak jsme vSak v jinych situacich mohli vidét pozdéji, 1 ten
nejlepsi kiemen se pfi ,,kremacnich® teplotach rychle zakalil a obraz dantovského inferna se
opét zastiel. Abychom néjak obesli bariéru nepriihlednych stén reaktoru, pouzili jsme
tlakovou sondu vlozenou do vrstvy nebo pod distributor. Namisto vizualniho pozorovani
vrstvy jsme tak mohli na monitoru pohodln¢ sledovat fluktuace tlakového signalu citlivé
reagujiciho na okamzity stav (rezim) studené ¢i zZhavé fluidni vrstvy. Prvni prace vznikly za
ucasti Jiftho DrahoSe, Konstantina Seluckého a Miroslava Puncochafe ze skupiny
»Modelovani a fizeni chemicko—inzenyrskych procesi®, vedené tehdej$im feditelem ustavu
Janem Cermékem (v obdobi 1980-1991).

V ranych polistopadovych letech se podafilo v rdmci dvou zahrani¢nich grantovych
projektti vybudovat a dale modifikovat unikatni poloprovozni fluidni reaktor o praméru
piiblizné 10 ¢cm pro teploty do 1000 °C a tlaky do 1,5 MPa. Na této aparatufe byly usp&sné
realizovany studie tlakového spalovani kapalnych paliv obsahujicich dusik a minimalizace
emisi ze spalovani stupiiovym piivodem vzduchu.

Vitézny listopad 89 s sebou pfinesl moznost a zaroven nutnost vstupovat do soutézi o

finan¢ni podporu vlastnich vyzkumnych projektli z mimoustavnich zdroji. Prvotni myslenka
grantovych systémil je jisté¢ zdrava a chvalyhodna, jeji realizace se vSak zda byt rok od roku
problematict&jsi. Se zpocenymi Cely a diky pfizni andéli nebeskych ¢i pekelnikii rohatych se
nam dafilo finance ziskat a své zdméry realizovat.
Z projektti nedavno ukoncenych a publika¢né velmi dobie pfijatych jsou hodné pozornosti
alespoil dva: Identifikace hydrodynamického stavu suspenzi plyn — tuha latka pomoci analyzy
tlakovych fluktuaci a problematika spalovani stabilizovaného Cistirenského kalu ve fluidni
vrstve.

Obr.1 Vysokoteplotni reaktor s fluidni vrstvou
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Rychlymi casovymi zménami tlaku snimaného v ustdlené fluidni vrstvé jsme byli
fascinovani jiz od prvnich naSich kontaktt s fluidaci, pravé tak jako i vSichni navstévnici nasi
laboratoie. Byl to Ota Trnka, ktery ptiSel na napad, jak efektivné a zcela piivodni metodou
pocetné zpracovat a vyhodnotit fluktuujici tlakovy signal. Ziskané poznatky umoziuji fidit
fluidni reaktory.

Bylo nasi ambici pfispét svym dilem k dosud nevyfeSené likvidaci stile rostouciho
objemu obtiznych ¢istirenskych kalt. Slibny zptsob likvidace nabizi jeho G¢inné spalovani ve
fluidni vrstvé. Pii praci se velmi dobfe osvédCil suvny (smykovy) davkovac kalu, jiz diive
Stastné koncipovany Karlem Svobodou. Ukézalo se, Ze vhodnym rezimem lze vytvoiit ve
vrstvé oxidacni prostiedi natolik Gu¢inné, ze odchazejici spalné plyny obsahuji jen stopova

Obr.2 Vysokoteplotni tlakovy reaktor s fluidni vrstvou

mnozstvi toxického oxidu uhelnatého. Bohuzel, zddouci absence CO v plynné fazi s sebou
nese nezadouci oxidaci reaktivniho organického (palivového) dusiku hojné€ zastoupeného
v Cistirenskych kalech. Tato skutecnost, vedle pfitomnosti celé fady t€Zkych kovi, likvidaci
kalt spalovanim zna¢né komplikuje.

Miloslav Hartman
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Vzpominka na George L. Standarta

Tvrdiva se, ze George emigroval ze Spojenych statil, protoze byl levicového smysleni, nebo
dokonce komunista, a Ze se bal perzekuce v dobé McCarthyismu. To neni tak zcela pravda.
George nebyl vic levicovy nez vétSina studentii v Kalifornii ve Ctyficatych letech minulého
stoleti. Tenkrat to byla v Kalifornii moda. Silné
levicového smysleni vSak byla jeho Zena Phoebe
(rozena Laendel) a jeho pfitel P. Gelbin. Byli to
tito dva, ktefi rozhodli o emigraci do n¢které zemée
Sovétského bloku. V té dobé George pracoval v
Shell Research Laboratory v Kalifornii a pfi praci
se pripravoval na doktorat na California Institute
of Technology v Pasaden¢, kde také graduoval v
chemickém inZenyrstvi. Téma jeho pfipravované
disertacni prace bylo o nestacionarnich pochodech
na destilaénim patie.

George trval na tom, Ze mize odejit jen do
zemé s vysp€lym chemickym primyslem, takze v
uvahu pfichdzely bud’ vychodni Némecko nebo
Ceskoslovensko. Dr. Gelbin odesel do vychodniho
Berlina, kde nastoupil do Deutsche Akademie der
Wissenschaften. Standartovi se rozhodli pro
Ceskoslovensko, protoze Phoebe se upamatovala
na jednoho svého dédecka (¢i pradédecka), ktery

George L. Standart (1921-1978) byl pted prvni svétovou valkou Ilékafem na
cisafském dvofe ve Vidni. V této funkci
doprovazel cleny cisafské rodiny na letni pobyty

do Marianskych Lazni. Cetné pohlednice z Marienbad, uloZené v rodinnych dokladech,
presvédCily manzele Standartovy, Ze “BOhmen must doch ein schénes Land sein”. Ptfed
obsazenim Rakouska nacistickym Némeckem v roce 1938 a nasledném pronasledovanim
zidovského obyvatelstva uprchla Phoebina rodina do Spojenych stata.

Pocatky manzelti Standartovych v Praze, kam dorazili v roce 1949, nebyly lehké. George
se ihned po ptijezdu hlasil na Ministerstvu priimyslu a poté, co sebe prohlasil za odbornika na
destilace, byl poslan jako konzultant do tehdejSich Stalinovych zavodi v Litvinové. Tam kdyz
ukdzal na vratnici svlij americky pas, tak ho nepustili ani za branu. Roztrpcen se vratil do
Prahy a proSel pak jesté nékolika podobnymi pokusy se stejnym vysledkem. Nakonec byl
Ministerstvem primyslu pfedan do Ministerstva §kolstvi a po dohodé s VSCHT byl jmenovan
docentem na této Skole s poveéfenim vybudovat katedru chemického inzenyrstvi. Ponévadz
neumél slovo Cesky, obklopil se mladymi spolupracovniky, kteti mluvili anglicky. Byli to Jan
Marek, ktery se za valky ucil anglictinu ve Zling, Zden€k Novosad, ktery prozil valku s rodici
v Batovych zavodech v kterési anglické kolonii v Africe a chodil tam do anglickych $kol, a
Josef Landau, ktery za valky slouzil v Ceskoslovenské jednotce anglické armady. Jednim z
prvych ukolti bylo pfipravit skripta pro studenty. Pod Georgeovym vedenim tato skripta
napsali Jan Marek a Zdenék Novosad. Velkou pomoci pfi psani téchto skript byla kniha
profesora brnénské techniky Vondracka “Zéklady vypocti v chemické vyrob&” z roku 1935,
ktera definovala Ceské nazvoslovi.

Mezitim Phoebe Standart dostala misto v zahrani¢nim vysilani Ceskoslovenského
rozhlasu, kde pfipravovala programy vysilané na kratkych vinach do Spojenych statt.
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Ale ani na VSCHT to nemél George lehké, ponévadz nardZel na fevnivost uditeld
chemickych technologii, ktefi po tfi generace tvofili patef vyuky na VSCHT. Nyni se citili
ohroZeni timto nastupem chemického inzenyrstvi ve svych pozicich. K nim se ptipojili
konstruktéii pivovara a cukrovarti, ktefi po generace $ifili slavu ¢eskych cukrovari a pivovara
v zahranici. Jejich obor byl (a jesté je) znam pod némeckym nazvem “Verfahrenstechnik”. U
nas se pro tento obor ujal ndzev “chemické strojnictvi”. Mohu-li si dovolit srovnani téchto
dvou oborti, pak bych fekl, ze zatimco Verfahrenstechnik klade diiraz na zatizeni, chemické
inzenyrstvi klade diiraz na proces, ktery v tomto zatizeni probiha. Ale ovSem hranice mezi
témito dvéma disciplinami je difuzni.

Tito odptlrci se spojili na platformé Komunistické strany a prohlasili chemické
inZzenyrstvi za vymysl amerického imperializmu, ktery neni tfeba do ¢eskych pomért zavadét.
Za téchto okolnosti se George udrzel na VSCHT jen diky podpote profesorti Frantiska Sorma
a Ladislava DanesSe, ktefi oba mé¢li silné pozice v Komunistické strané. Nicméné George si mi
Casto stézoval, ze “jdou po ném” (“They are after me!”), a ze jist¢ dlouho nevydrzi.

Za t&chto okolnosti jsem Georgeovi navrhl, Ze uspofadame ve Zling, kde jsem byl tenkrat
tak zvanym “primyslovym” aspirantem, Konferenci chemického inZenyrstvi, ktera tuto
disciplinu, a jeho osobn¢, fadné zviditelni. Psal se rok 1954 a v hotelu Moskva ve Zling se nas
tenkrat, pod plastikem “Dna nové techniky®, seSla hrstka nadSencd. Byli tam chemicko—
inzenyrsti samouci, jako Dr. Hruby z Brna, Georgeovi asistenti z VSCHT a aspiranti Novosad
a Marek, ktefi pfednesli prvni vysledky svych méfeni a jejich korelace dimenzionalni
analyzou. Podstatnou ¢asti programu byl Georgeliv navrh vytvoreni “Odborné skupiny
chemického inZenyrstvi” pii Ceskoslovenské spoleénosti chemické, z niz vyrostla dnesni
“Ceské spole¢nost chemického inzenyrstvi”. Navrh byl jednomysIné schvalen a tim jsme dali
najevo své piibuzenstvi k chemii. (Viz ¢lanek Kamila Wichterleho v 9. ¢isle [bfezen 1999]
Zpravodaje Ceské spole¢nosti chemického inzenyrstvi, str. 12).

Na moje naléhani byl rovnéz pozvan predstavitel chemického strojnictvi, prof. Jifi
Dohnal, ktery svou pfitomnosti a svym piispévkem pftidal to “S” k piivodnimu “CHI”, takze
takto jsme porodili “Prvni konferenci CHIS”. Druhou takovou konferenci jsem organizoval o
rok pozdéji v Luhacovicich a na té uz byly piedneseny odborné referaty, které zabraly jeden
cely den. Tteti konferenci pak organizovali nasi kolegové z Brna, ktefi ptidali to “A” (=
automatizace) k dosavadnimu “CHIS”, a tak se nam narodila CHISA.

V této dob& uz nemohlo byt pochyb o tom, Ze chemické inZenyrstvi v Ceskoslovensku
zZije a prospiva. Nicméné George dosahl pocitu bezpe€nosti teprve, kdyZ mu Profesor Bazant
nabidl pozici na UTZCHT. Ale o tom uZ napsal Jarda Prochazka v ptedchozim Almanachu.

Chemické inZzenyrstvi se oviem ptednaselo na VSCHT dal, ale skripta Novosada a
Marka, ktera pomohla vychovat tfi nebo Ctyfi generace chemickych inzenyri, uz
nedostacovala. V diisledku obecné orientace na Sovétsky svaz se zdkladnim uc¢ebnim textem
stala kniha sovétského profesora Kasatkina, jeZ je pojata spiSe v duchu “Verfahrenstechnik”.

Ackoliv George pochézel z chladného statu Illinois, jeho matka se s nim prestéhovala do
Kalifornie, kdyZz byl jesté¢ na stfedni Skole. Tam si natolik zvykl na mirné subtropické
podnebi, ze mu to v Praze dosti chybé€lo. V zimé chodil oblékan do exotickych kozeSinovych
zaball a Cepic, které mu matka posilala ze Statti. Domnivam se, ze to byl hlavni divod, pro¢
piijal pozvani k pobytu na Kubg, ktera mu tolik pfipominala Floridu. Nesmime zapominat, ze
SpanélStina je prvnim cizim jazykem vyuCovanym na americkych stfednich Skolach.
Vybudoval tam na mistni univerzit¢ Department of Chemical Engineering s vynalozenim
vsSech sil a s velkym vypétim celé fady Ceskych studentd, ale ani tam nebyl Stasten. Jak mi
pozdéji vypravél, byl tam nedostatek materidlnich prostfedki jest¢ daleko vétsi nez v
Cechéch.

V roce 1966 odesel George na ro¢ni staz do Londyna na Imperial College. Béhem tohoto
pobytu se uvolnilo misto vedouciho Katedry chemického inzenyrstvi v Manchesteru, které
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bylo Georgeovi nabidnuto. George nabidku pfijal a do Prahy uz se nevratil. Phoebe pak se
svymi dcerami Nancy a Sally musela sama zatizovat st¢hovani z Prahy do Manchesteru, ale to
uz nepatii do historie Ustavu chemickych procesit AV CR.

Spolecné setkani prof. G.L. Standarta (vpravo) s autorem téchto fadkt (duben 1978)

Snad jesté jednu poznadmku, kterd George dobie charakterizuje. Po celou dobu pobytu v
Ceskoslovensku, na Kubé& a v Anglii si George ponechal sviij americky cestovni pas, ale na
navstévu Spojenych statl si netroufal. M¢l strach, ze hned na letisti bude zadrzen FBI za to,
ze tak hanebné zradil svou vlast. Odvazil se svou vlast navstivit az po n¢kolika letech v
Anglii, poté co obdrzel mnohandsobna pozvani od americkych univerzit a ujisténi od State
Department, ze mu nebude na hlavé zkiiven vlas. Ve Spojenych statech byl piivitan jako
pfedni predstavitel vyzkumu v nestacionarni termodynamice a piednésel s velkym ohlasem na
vSech prednich univerzitach. Vratil se pln nadSeni, jednak nad technickym vybavenim
americkych univerzit, ale hlavné nad vysokou trovni spoluprace mezi primyslem a vysokymi
Skolami. Dostal nékolik nabidek na misto profesora, z nichz nejlakavéjsi byla od Columbia
University v New York City. Chystal se ji pfijmout. KdyZ se vSak vratil do Manchesteru,
¢ekala ho tam zprava, ze Science Research Council (Britska grantova agentura) prodlouzila
jeho obrovsky grant na vyzkum destilacnich pater o dalSich pét let. J4 myslim, Ze mu to
zlomilo srdce. Za n¢kolik tydnli na to zemfel.

Jaroslav Ulbrecht

37



Chemické inZenyrstvi na cesté z KoSinky na Suchdol

Moje setkani s chemickym inzenyrstvim zacalo v roce 1963 poté, co jsem byl pfijat do
védecké vychovy v této discipliné pod vedenim Ing. Vaclava Kolare, DrSc. a dostavil se do
arealu byvalého statku Kosinka, kde sidlilo Oddéleni chemického inZzenyrstvi. Areal Kosinky
se nachazel v Kandertové ulici v Libni a dnes tudy vede zelezni¢ni spojka na Libenské
nadrazi. Nazev Kosinka se pak stal jakymsi synonymem pro ,,jurské“ obdobi chemického
inzenyrstvi na stavu.

Zivot na Kosince byl i pro mne, jako novacka, piijemny aZ zabavny. V arealu tohoto
statku sidlil jeSteé podnik vyrabé&jici zubni protézy a nevyuzitymi dentakrylovymi zuby byly
posypany cesticky, které zatily béloskvouci ¢istotou. Sidlil zde 1 truhlafsky podnik vyrabéjici
stoly, ktery ptredzahradku své dilny vyzdobil sochou-aktem sochafe Famiry ptiodénym
podprsenkou a opatieny make-upem rtu.

Délna atmosféra oddéleni pod prisnym dohledem V. Kolafe byla obcas ozvlastnéna
humornou ptihodou. Jednou na piiklad vezl laborant Kiikava z Kosinky kanystr glycerinu, o
ktery pozadala Katedra procest a aparatii (pozdéji Katedra chemického inzenyrstvi) Vysoké
Skoly chemicko-technologické vedend prof. Georgem Standartem. Pii ¢ekani na tramvaj
v Libni byl nebohy laborant dotazan ptislusnikem VB, co to veze; odpoveédél po pravde, ze
glycerin. Na otazku, k ¢emu je glycerin dobry, bezelstné poucil ptislusnika: “Na ptiklad na
vyrobu vybusnin“. Na to byl promptné zadrzen a bylo potieba intervence Ustavu k tomu, aby
byl propustén.

Myslim, ze za koryfeje vyzkumu v chemickém inzenyrstvi u nas je tieba povazovat
Ing. Vaclava Kolare, DrSc., prof. George Standarta a akademika Eduarda Halu. George
Standart byl American, ktery emigroval do vychodniho bloku a svymi pfednaskami na
VSCHT zde zalozil to, co dnes nazyviame Chemical Engineering Science. Rozsahlym az
encyklopedickym znalostem Standarta v§ak chybéla prakti¢nost. Tu mél naopak Vaclav Kolar
diky své ptredchozi kariéte primyslového technologa. Eduard Hala dodaval nové se etablujici
discipling akademicky punc.

V dobé mého néstupu na Kosinku jiz probihala vystavba nového aredlu ustavu v
Suchdole. Ten byl plivodné koncipovan, ziejmé po Standartové intervencich, cely jako
chemicko—inzenyrsky. MySlenka mit v ¢ele Gistavu Ameri¢ana se pak ziejmé zdala politicky
ptili§ sm¢la a novy aredl dostal charakter chemicko—technologického tstavu pod vedenim
prof. Vladimira BaZanta, DrSc. Vlastni vystavba aredlu vSak neméla dostateCnou prioritu
v ramci Ceskoslovenského stavebnictvi a postup stavby se neustale zpozd'oval. Jako mladi
aspiranti jsme proto byli posilani na stavbu pomdhat. Vzpominam si, Ze, jsem shodou
okolnosti pracoval pravé na vystavbé budovy, kde jsem pozdéji pracoval védecky.

O charakter stavby se vedly vasnivé diskuze. Standart hgjil vystavbu toho, co dnes
nazyvame haly. Mensi budovy mezi halami mély slouzit jako veliny, odkud mél byt chod
aparatl fizen. Rovnéz v mensi budove (dnes sidlo OSP) byly podlahy v laboratofich opatieny
velkymi otvory, zakrytymi peronovym plechem. Ty mély umoznit stavbu aparatur o vysSce
ptesahujici vySku jednoho podlazi. Vaclav Kolaf byl velkym odplircem koncepce hal, protoze
jako zkuSeny technolog znal naro¢nost velkych aparatur na energie, suroviny, odpady a
obsluhu. Budoucnost dala jeho nazorm zcela za pravdu: Prostupy v podlahach laboratofi
malé budovy byly postupné zazdény. Prizory velinti do hal byly rovnéz zazdény a veliny
pfeménény na kancelafe (lidové zvané myslivny) a haly byly rozdéleny horizontalnimi
podestami na nékolik laboratofi.

Nézorové stfety mezi Standartem a Kolafem byly zietelné 1 v koncepci stavby pokusnych
aparatur. V chemickém inzenyrstvi je dulezitou vlastnosti vysledkli jejich pfenosnost na
zafizeni jiného, obvykle vétSiho, rozméru (scale-up). Snahou je tedy experimentovat na co
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mozna velkém zatizeni. To chtél Standart obejit méfenimi na tak zvanych rFezech. S laskou o
nich mluvil ve zdrobnéling a s roztomilou vyslovnosti: “Postavime si Zizek*. Rez znamenal,
ze aparatura méla obdélnikovy priifez, pficemz jeden z rozmért byl vyrazné mensi nez druhy.
Prifez zafizeni a tedy spotieba materiali byly malé a Standart predpokladal, ze vysledky
budou platné pro zafizeni velkého rozméru daného vétsi stranou obdélnikového prifezu.
Kolaf proti tomu stavél kolony kruhového priifezu.

Chybnost Standartovych uvah byla ziejma i mné jako zacatecnikovi: V kolonéch tvaru
fezu dochdzelo k pravidelnému kolébani kapaliny podél delsi strany prufezu a bylo tedy
ziejmé, ze hydrodynamiku v kolon¢ typu “fez* urcuje jeho mensi rozmér a nikoliv ten vetsi.
V experimentovani na fezech vSak Standart ve svém tymu pokracoval az do svého odchodu
na Kubu.

S pfibyvajicimi roky v tstavu jsem si v§imal napéti, které zde bylo citit mezi zastanci na
jedné stran¢ zdkladniho a na druhé strané aplikovaného vyzkumu. K tomu pfiispival 1
schizofrenni postoj organti CSAV, které sice vyzyvaly k ochrané zakladniho vyzkumu, ale
ptfitom pfedepisovaly Ustaviim stale vyssi ¢astky piijma z tak zvanych kontrakti. Kontrakty
byly dohody s primyslovymi podniky, na zaklad¢ kterych jednotlivé védecké tymy provadély
za uplatu urcité odborné prace, konzultace a podobné.

Po mych zkuSenostech ze studijnich pobytii na Massachusetts Institute of Technology
(MIT) mi byly tyto spory zcela nepochopitelné. Na MIT vedle sebe pokojné pracovaly tymy
na jedné stran¢ ve vyhleddvacim vyzkumu a na opacné strané¢ spektra tymy zabyvajici se
vyvojovymi pracemi.

Chemicko—inzenyrskych skupin v oddéleni separacnich procest (OSP) se tyto spory
tykaly mimotadné siln€, protoze sama problematika je na pokraji aplikovaného vyzkumu.
Navic skupiny Ing. V. Kolafe, DrSc., doc. Jaroslava Prochazky, DrSc., a Ing. V. Starika,
DrSc. vykazovaly znaéné pifjmy zkontraktaéni G&innosti. Ze viak zékladni vyzkum
nepfichazel zkratka bylo snadné dokézat na znaéném poctu védeckych publikaci, vyuzivanim
¢asu ve vypocetnim stfedisku a poctech mladych aspirantti ve védecké vychove.

Velky rozvoj zaznamenaly v téchto letech dostupné prosttedky vypocetni techniky, ten je
ale podrobné popsan Ivanem Wichterlem v jiné ¢asti tohoto Almanachu.

Vlastni chemicko—inzenyrskd meétfeni byla pivodné provadéna vizudlnim odecitanim
pfistrojii (rotametry, voltmetry, atd.). Pozd&ji byly ziskdny ruckové liniové zapisovace,
kterymi byl zaznamenan Casovy pribéh urcité veli¢iny ve form¢ liniového grafu. Prvnim
zafizenim na automatizovany sbér dat byla méfici ustfedna DYNAMCO, britské vyroby. Ta
prevadéla Casovy prubéh predem urcené¢ho poctu veli€in do dérné pasky. Tato Ustfedna
znamenala prilom v pfistupu k méteni. Nevyhodu byla jesté urcitd poruchovost, protoZe $lo o
transistorovou konstrukei.

Pozdéji jsme ziskali méfici Usttednu ADIMES, vyrobek Metry Blansko, primarné uréeny
pro Fizeni a sledovani provozu elektraren. Slo o velmi objemné zafizeni vyzadujici odbornou
péCi (transistory), ale vybavené nékolika kvalitnimi prvky, jako naptiklad velmi presnym
digitalnim voltmetrem, vypocetni jednotkou a aktivnimi ¢leny. S pomoci ADIMES jsme
poprvé mohli experiment ovladat pomoci programu a data zpracovavat on-line.

S pfichodem Ing. Oldficha Pekéarka na ustav se zacaly konstruovat jednoduché
mikroprocesorové systémy (PCS) pro on-line sbér a zpracovani dat. Jejich vyhodou byla
nizkad cena, nevyhodou nizka rozliSovaci schopnost A/D pfevodniku (8 bitll). Koncem
osmdesatych let dvacatého stoleti se zaCaly kupovat méfici systémy firmy Hewlett—Packard a
s nimi téZ prvni osobni pocitace. Dovoz téchto zafizeni byl ale komplikovany jednak nutnosti
zajistit si nedostatkové devizy na nakup a dale tim, Ze tato zafizeni byla z¢asti pod vyvoznim
embargem USA. Koncovy uZzivatel (end user) musel poskytnout zaruky o pouziti zafizeni pro
vyzkum a/nebo vyuku. V soucasnosti je pouzivan pro sbér a fizeni pokusu systém Labview
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firmy National Instruments, USA, ktery vyuziva PC a je vybaven velmi pokrocilym, pro
uzivatele pratelskym grafickym systémem programovani.

JiZ na Kosince mélo oddéleni svoji ,,cechovou dilnu®“. Ta m¢la od pocatku dva délniky
pana Jaroslava Lehovce a Jiftho Karbana a velice dobré vybaveni: 2 soustruhy, 2 vrtacky,
frézu, lis, vybaveni pro klempiiské prace, svarovani obloukem i plynem. S piechodem do
arealu v Suchdole se dilna rovnéz presté¢hovala nejprve do mistnosti na konci ptizemi v malé
budové a pozdéji do suterénni mistnosti téZze budovy po byvalé kompresorovné. Konstrukéni
prace provadél pro dilnu nejprve FrantiSek Prochazka a po jeho smrti Ing. Milan Mokosin a
po ném Ing. Jifi Slezak. Cechova dilna, piivodné Kolafova myslenka, se stala velice dulezitou
soucasti Oddéleni separacnich procest, zejména pro vystavbu novych aparatur, pro dilci
vyvojové prace na aparaturach a rovnéz pii realizaci praci pro pramysl.

Obr. 1. Osazenstvo OSP v cechové dilng. (Klegici zleva: J. Cermak, J. Lehovec, M. Mokosin, A.
Tesaft, J. Karban, M. Némecek, J. Cervenka; stojici zprava: V. Stan¢k, J. Buli¢ka, J. Kopecky, M.
Endrst, A. Havlicek, A. Heyberger, F. Prochazka, J. Biderman, V. Kolar, K. Grigar, P. Mafik)

Cechova dilna se stala i mistem setkani pfi drobnych oslavach OSP. Pfi jednom takovém
setkani u prilezitosti navratu technika oddéleni, Karla Melichara, ze zahranié¢i, kde puasobil
jako tenisovy trenér, ukazoval Melichar svoje tdajné€ luxusni hodinky, které si zakoupil ve
Svycarsku. Pro demonstraci hodinky kolovaly po dilng az dosly k Josefu Strickerovi,
technikovi oddéleni. Ten je stréil pod lis a pohupujice pakou lisu se zeptal: “Karle mam?* Ten
to vzal jako zert a odpovédel: “Zkus to“. A Stricker to zkusil. Sklo hodinek pod lisem
zapraskalo a celd dilna ztichla v o¢ekavani, co bude dal. Do ticha, kdy by bylo slySet i pad
Spendliku, nékdo fekl: “To bylo malo!* A Pepa Stricker znovu spustil lis, tentokrat uz naplno.
Zvuk drcenych hodinek nenechal nikoho na pochybach o jejich smutném osudu. Karel
Melichar nasupen¢ vypochodoval z dilny se slovy: “Tak a ja chci 300 Svycarskych franka®.
Stricker si uvédomil, co udélal a pfisti den Sel k hodinafi, aby hodinky spravil. Ten mu ale
tekl, ze hodinky jsou totaln¢ znicené, ale ze pouze schranka hodinek je Svycarska. Strojek je
z lacinych hodinek Glass-Hiitte z NDR, asi tak v hodnoté 50 vychodonémeckych marek.

Osazenstvo OSP pii oslave je vidét na Obr. 1. Dnes jiz zesnuli délnici Lehovec a Karban
jsou vpiedu klecici v montérkach. Tieti zleva stojici je Kolaf, klecici zcela vlevo je

v
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George Standart byl znam svoji opatrnosti na penize. K tomu se vdze nejedna historka.
Po té, co si koupil automobil a chtél si postavit garaz, pozadal Jardu Lehovce a Jirku Karbana
z cechové dilny o pomoc pfi stavbé, za kterou jim zaplati. Garaz byla hotova, ale platba stale
nepfichazela. Kdyz pak pfisel jednoho dne Standart do dilny a oznamil, ze leti sluzebné do
Rumunska, poptal mu Jarda Lehovec $tastnou cestu a pozadal ho, ze bude Iépe, aby jim za
gardz zaplatil hned, protoze letadla pry ted’ ¢asto padaji.

Ve druhé poloviné Sedesatych let minulého stoleti se politické klima v zemi zacalo
uvolnovat, coz se projevilo moznosti vycestovat i do nesocialistickych statti. Na zahrani¢ni
staze se tak dostali Milan Rylek (Irdk, Uganda), Mirko Endrst, FrantiSek KaStanek, Milan
Carsky a Ale§ Heyberger (Kuba), Vladimir Stanék (State University of New York at Buffalo,
Massachusetts Institute of Technology, USA), Vladimir Jificny (University of California at
Berkeley, USA), Helena Sovova (University of Toronto, Kanada), Zden¢k Broz a Frantisek
Vasak (University of British Columbia, Kanada) a Jaroslav Bulicka (University Nancy,
Francie).

Invaze vojsk VarSavské smlouvy v roce 1968 zptlisobila odchod nékolika pracovniki do
emigrace: Josef Landau a FrantiSek Souhrada (University of New Brunswick, Kanada),
Ladislav Steiner a Jifi Pfenosil (ETH Ziirich, Svycarsko), Artur Gardavsky (Australie), Jifi
Tichy (Vancouver, Kanada), Karel Jonas (USA), Frantisek Kolatik (USA) a Milada Rehakova
(Columbia University, New York, USA).

Celni pracovnici chemicko—inZenyrského vyzkumu byly vyznamenani Statni cenou
Klementa Gottwalda, kterd byla spojena i s finan¢ni, na tu dobu vysokou, odménou (100 000,-
K¢&s). Po prvé to byla cena pro George Standarta, po druhé pro tym pracovnikli Vaclav Kolar,
Josef Landau, Jaroslav Prochazka a Hanus$ Steidl.

Po odchodu George Standarta pracovala skupina Destilace/Absorpce od sedmdesatych
let ve sloZzeni Viaclav Kolar (vedouci skupiny a odd€leni OSP), Zdenc¢k Broz, Vladimir
Stanék, Jifi Tichy a Jan Cervenka. Skupina fesila problematiku mezifazového piestupu tepla a
hmoty. Vaclav Koléat vypracoval teorii mezifazového ptenosu, kterd — na rozdil od filmové
teorie Whitney-ho, uvaZzujici existenci filmu na mezifazovém rozhrani — pifedpokladala
existenci jeSt¢ dvou dalSich vrstev: vrstvy Higbie-ho s nestaciondrnim pienosem a déle
Kolmogorovovy vrstvy volné turbulence. Prestupujici teplo nebo hmota musely projit
postupné vSemi t€mito vrstvami. Teorie byla velmi UspéSna v popisu prenosu v mimotadné
Sirokém rozsahu fyzikalnich vlastnosti, od plynt az po tekuté kovy.

Skupina pracovala dale na vyvoji novych néplni
pro kolony. Ideélni z hlediska nizkych tlakovych ztrat
se jevily nédplné tvofené rovinnymi plochami. Jejich
zasadni nevyhodou ovSem je, Ze kapalina po roviné
nestékd ve formé filmu, ale tvofi praménky o malé
mezifazové plose. V. Kolar ptisel nejprve s myslenkou,
aby napln byla tvofena plachetkami ze sklo-textilu.
Jesté lepSi se vSak ukazala napln tvofend deskami
tahokovu. Na tahokovu kapalina ochotné tvofila film po
obou stranach desky a naplii méla mimotfadné nizkou
tlakovou ztratu. Néapln z tahokovu byla patentovana. Na
Obr. 2 je fotografie kolony s néaplni ztahokovu pro
stripovani butylacetatu z odfenolovacich odpadnich vod
v tlakové plynarné Viesova. Na Obr. 3 je znazornéno
vyuziti kolony s tahokovem k odstraiiovani
rozpoustédel a motorovych paliv z kontaminovanych
podzemnich vod v lokalit¢ Neptun, Bylany (Broz,
Kuthan).

Obr. 2. Kolona s naplni z tahokovu.
v tlakové plynarné Viesova.
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V Koléatové skupiné byla rozvinuta teorie distribuce kapaliny podle Z. Cihly a O.
Schmidta (VSCHT, Praha) na realné napliiové systémy, ve kterych dochazi k tvorbé
sténového toku (Stan¢k). Prace byla publikovana v Casopise Collection of Czechoslovak
Chemical Communications. Jaké vSak bylo moje ptfekvapeni, kdyz byla teorie pozdéji
publikovana Eliou Ruckensteinem v Chemical Engineering Science, aniz by byla zminéna
nase prace, byt jen jako odkaz. Dalsi nahoda tomu chtéla, ze béhem mého studijniho pobytu
na State University of New York in Buffalo, Elia Ruckenstein emigroval z Rumunska a dostal
misto na této univerzité. Ja jsem ovsem nelenil a ihned ho navstivil, abych mu vycetl kradez
prace. On vSak neztratil klid, ke vS§emu se piiznal a prohlasil, Ze to bylo tfeba ud¢lat, aby tak
nezapadla dobrd prace. Tim ovSem zcela pominul podstatu svého ¢inu. Ruckenstein, ac
v Evropé¢ byl dobie znam, nem¢l na univerzité¢ v Buffalu snadny Zivot. Univerzita totiz
nafidila svym profesortim, aby mu do zacatku vSichni dali 10% penéz ze svych granti. To mu
sice skute¢né¢ v zaCatku pomohlo, zaroven se vSak postaralo o jeho trvalou neoblibenost.

Ve skupiné byla rovndZ vyvinuta (Jan Cervenka) komplexni technologie zpracovani
praseci kejdy. Praseci kejda je problémem velkochovli prasat Citajicich az 10 tisic zvifat.
Sama kejda se pro pfimé hnojeni nehodi pro pfili§ vysoky obsah ¢pavku. V nové vypracované
technologii se tuhé podily odd¢lily ptidavkem vépna a nechaly aerobné vyhnit. Ziskany
bioplyn se vyuzil k vyrobé elektfiny v turbiné. Z oddélené tekuté ¢pavkové vody (5% NHj3) se
ve stripovaci koloné s vyplni z tahokovu odd¢lil NHs, ktery se dale absorboval ve vodé s CO,
ziskanym ze spalovani bioplynu. Ziskany roztok byl vyuzit jako kvalitni dusikaté hnojivo.
Licenci na technologii zakoupilo Holandsko.

Obr. 3. Kolona s tahokovem odstranujici Obr. 4. Vyroba vibra¢niho patrového
kontaminanty z podzemnich vod v lokalité extraktoru v Kralovopolské strojirn€ Brno.
Neptun, Bylany.

Ve skupiné Extrakce (Jaroslav Prochdzka, Ales Heyberger, Jaroslav Bulicka) byl vyvinut
vibra¢ni extraktor pozlstavajici ze dvou nezavislych sad pater na dvou osach vibrujicich proti
sob¢€. V pozd¢jsi dobé byl ucinén pokus o nahrazeni vacky vytvarejici vibrace, linedrnim
motorem. Tento aparat byl Uspé$né vyuzit v celé¢ fadé¢ primyslovych aplikaci: separace
kaprolaktamu 12x, rafinace surového vosku z cukrové titiny na Kubé¢, ziskdvani lanolinu
z odpadnich vod po prani ov¢i viny, separace ceru z roztoku dusi¢nanti vzacnych zemin,
rafinace esteru kyseliny methakrylové, rafinace fenolu z dehtii a odpadnich vod, extrakce
uranovych vyluhi a pfepracovani vyhotelych jadernych paliv v Jihoafrické republice,
patrového extraktoru byl prodej licence firmé Bofors, Svédsko, na rafinaci nitroslou¢enin.
Vyroba primyslového vibracniho patrového extraktoru v Kralovopolské strojirn€, Brno je
vidét na Obr. 4. Vysledky dosazené v aplikaci vibra¢niho patrového extraktoru, krytého 85
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patenty, byly ocenény na vystavach a veletrzich INCHEBA Bratislava, 2x, INVEX Brno, 2x a
ACHEMA Frankfurt, NSR.

Skupina ,,Naplnové systémy* (Vladimir Stan¢k, Vladimir Jifi¢ny, Petr Vychodil, Hana
Vychodilova) fteSila absorpci v népliovych kolonidch za neustdlenych podminek. Byly
formulovany matematické modely a jejich feSeni vyuzita k vyhodnoceni parametrii realnych
systémull. V navaznosti na prace o distribuci kapaliny v naplnich byla vypracovana teorie
trojrozmérného toku tekutin v systémech tuhych castic (naplné€, katalyzatory, pelety, atd.)
s obecné nehomogennim rozdélenim odporu vici toku vlivem rizné lokalni velikosti ¢astic
nebo lokalni porozity vrstvy.

Vysledky fady feSeni spolu s vlivem nerovnomérnosti toku tekutinu prostfedim na pienos
tepla a hmoty byly zpracovany do monografie (V. Stan¢k: Fixed Bed Operations-Flow
Distribution and Efficiency, Ellis Horwood Series in Chemical Engineering) a v aplikaci na
tok redukcnich plyna vsazkou vysoké pece v NHKG Kuncice.

Skupina dale fesila problém fizeni plnéni vozl s tekutym zelezem, viz Obr. 5. Rovnéz
byly modelovény procesy plynulého odlévéani oceli a aplikovany na proces v Zelezarnach Bil4
Cerekev, Hradek u Rokycan a proces dvouproudého liti kruhovych a ¢tvercovych profili
slitkli v zelezarndch Kraliv Dviir. Méfeni povrchové teploty slitku pii aplikaci modelu
plynulého odlévani je vidét na Obr. 6.

Matematické modelovani ve skupiné se déale orientovalo na vyhodnocovani
redukovatelnosti zeleznych rud, fizeni procesu aglomerace prachovych zeleznych rud a na
pribéh taveni Srotu v kuplovacich pecich. Publikace téchto praci byly ocenény plaketou Best
Paper Award od American Foundry Society.

Obr. 5. Plnéni pfevazeciho vozu tekutym Obr. 6. Méfeni povrchové teploty slitku pfi
Zelezem. plynulém odlévéani v KZ Kraltiv Dvtr.

Skupina Superkritické extrakce (Helena Sovova) zahgjila novy vyzkum superkritické
extrakce a postupné¢ vybudovala dva extraktory. Jeden s vyménnou celou na 12 nebo 150 ml a
poloprovozni extraktor o objemu 1,5 litru (viz Obr. 7). Studovéany jsou zejména extrakce latek
z pevnych bunéfnych matric, enzymové reakce v superkritickych tekutindich a méfeni
rozpustnosti latek v superkritickych tekutindch. Prakticky jsou provadény na piiklad extrakce
[-sitosterolu a scopoletinu, extrakce pigmentll a pryskyfic ze zahavych list, extrakce
tymianového oleje, ¢erného pepie, maty peprné, kminu, semen vinnych hroznti a f-karotenu.
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Obr. 7. Poloprovozni superkriticky extraktor.

Z novgjSich smérd, kromé superkritické extrakce, je v Odd€leni separac¢nich procesi
studovan reaktor s fluidni elektrodou (Vladimir Jifi€ny), ktery byl aplikovan na patentovany
proces vyroby D-arabinosy (viz Obr. 8) a Stérbinovy mikroreaktor (Jifi Ktistal, Vladimir
Jificny) v aplikaci na elektrochemickou alkoxylaci 4-methylanisolu (Obr. 9), vybudovany
béhem feseni Evropského projektu IMPULSE (6. RP EU).

Obr. 8. Vyroba D-arabinosy ve fluidnim
elektrochemickém reaktoru.

Obr. 9. Stérbinovy mikroreaktor pro
elektro-chemickou alkoxylaci 4-
methylanisolu.
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V oblasti matematického modelovani byly formulovany modely protiproudého a
souproudého dvoufdzového toku v napliiovych kolonach. Tyto modely byly podrobeny
funkciondlni analyze a na jejim zakladé stanoveny fyzikdlni podminky, za kterych
v protiproudé kolon¢ dochazi k zahlceni a v souproudé koloné ke vzniku pulzniho toku. Dale
byl poprvé popséan a pozorovan jev prekmitu tlaku v protiproudé koloné¢.

Viadimir Stanék
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Cesta od sublimace k vyzkumu aerosola

Koncem sedmdesatych let vznikla v ramci Odd¢€leni separacnich procesii vyzkumna skupina
Sublimace, jejimz prvotnim tkolem byl vyvoj sublimacniho ¢isténi kyseliny tereftalové.
Vysledkem bylo unikatni zafizeni, postavené Jaroslavem Vitovcem, které se skladalo z
fluidniho sublimatoru, elektrostatického odlucovace, kondenzatoru a cyklonu a které zabiralo
prakticky ctvrtinu haly 5. Cely proces zahrnoval tepelny rozklad tereftalanu amonného,
davkovaného do horké fluidni vrstvy korundovych c¢astic dvojitym Snekem, néslednou
sublimaci kyseliny tereftalové, separaci zbytku draselnych soli z paroplynné smési v
elektrostatickém odlucovaci a kondenzaci par kyseliny tereftalové v kondenzatoru se sténou
smacenou dekalinem. Proces vyvijeny v ustavu byl plvodné zalozen na ftalanhydridu a
pozdéji na kyselin¢ benzoové vyrabéné z toluenu. V roce 1970 vSak Ministerstvo chemického
pramyslu rozhodlo, Ze dalsi rozvoj vyroby polyesterovych vlaken bude zaloZen na p-xylenu
z diivodu nedostatku toluenu. Timto rozhodnutim byly v§echny vyzkumné ¢innosti na procesu
vyroby kyseliny tereftalové zastaveny. Vzhledem k vynikajicim vysledkim vSak vyzkum
sublimace dale pokracoval s cilem vyvinout sublimaci jako kontinudlni proces pro cisténi
tuhych tékavych latek.

V té dobé byl zptisob kontinuélni sublimace ve fluidnim lozi ovéfen na fad¢ organickych
latek, zdsadni problém vSak byla kontinudlni desublimace. V primyslu byl tento problém
feSen semikontinualné: pary tuhych latek kondenzovaly ve velkych kondenzatorech,
ze kterych po zaplnéni kondenzatem a po pfepnuti na paralelni aparat byla zkondenzovana
latka vytavena (napf. ftalanhydrid) nebo mechanicky oskrabana a vyvezena (napf.
antrachinon). Nasi zakladni pfedstavou byla kontinualni desublimace ptimo v objemu plynné
faze, s odbérem vznikajicich krystalti Snekem ze dna aparatu. Vysledkem byl ,,transpiracni
krystalizator, tvofeny porézni sténou (v praxi skelnou tkaninou), kterou byl profukovan
(transpirovan) vzduch, zabranujici kontaktu par se sténou aparatu. K ochlazovani pak byla
vyvinuta specidlni dvoufazova tryska, rozpraSujici vodu do hlavniho proudu paroplynné
smési. Celé zafizeni i1 jednotlivé Casti (napf. tryska) byly chranény fadou domacich a
zahrani¢nich patentd. Aparat vSak fungoval pouze snékolika latkami (idealni byl
ftalanhydrid). Ve vétSiné ptipadi ale vznikaly velice malé krystalky, které se obtizné
separovaly, nebo pfimo mlha, ktera se nedala odloucit viilbec a bylo tak hned ziejmé, Ze je
potieba zalit studovat dukladnéji samotny proces krystalizace zparni faze. Z analogie
s krystalizaci z roztoku jsme se proto zacali zabyvat nukleaci (vznikem zarodkii nové faze
uvnitt faze mateiské) a tomu odpovidajicimu kritickému ptesyceni. Inspirovali jsme se tehdy
¢lankem J. Katze, ktery pouzil k méfeni kritického pfesyceni par organickych kapalin tepelné
difuzni mlZznou komoru. To je zafizeni, které vyuziva k tvorbé piesycenych par soucasny
pfestup tepla a hmoty mezi dvéma paralelnimi povrchy kondenzované faze s riznymi
teplotami. Vysledkem je neizotermni diflize s téméf linearnimi profily teploty a parcidlniho
tlaku vypafované latky mezi obéma povrchy. Podstata procesu pak spociva v tom, Ze tlak
nasycenych par, ktery je exponencialni funkci teploty, klesa s teplotou podstatné rychleji nez
parcidlni tlak par, takze pary v komtrce jsou pfesycené. ZvySovanim rozdilu teplot mezi
obéma povrchy se pak mize piesyceni v komurce zvySovat az do stavu, kdy za¢nou vznikat
homogenni nukleaci v objemu komiirky prvni ¢astice. Dals§i zvySeni pfesyceni pak vede
k rychlému nartstu poctu ¢astic a k tvorbé mlhy. To vSe sice vypada pon¢kud uméle, stejnym
zpiisobem vSak vzniké ranni mlha nad fekou nebo rybnikem, kdy se voda vypatuje z teplejsi
hladiny do chladnéjSiho vzduchu (neizotermni diftize). Postavili jsme vlastni komiirku (viz
Obr. 1) a na ni zm¢fili kritickd presyceni nékterych latek, které néds zajimaly (kyselina
benzoova, ftalanhydrid, naftalen, naftoly). Komitirka meéla tfadu inovaci a pracovala
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z technickych divodl v ,,obrdceném gardu®, tedy s vypafovanim tenké vrstvicky tuhé latky
z horni desky komory a kondenzaci par na desce spodni.

Obr. 1. Jedna z prvnich tepelné difiznich komurek

Pozdéji, kdyZ jsem objevil ¢lanek americkych autorti (C. Becker a H. Reiss) o nukleaci v
presycenych parach nad kapalnou kyselinou stearovou, mé napadlo, ze to je systém, kde bych
mohl studovat nukleaci v parach kapalné i tuhé kyseliny a porovnat dale také klasickou
komurku s komtirkou pracujici v ,,obraceném gardu“. Pii meéfenich v klasické komdrce
s kapalnou kyselinou jsme si jednou vsSimli, ze se kapky kondenzujici kyseliny, které vzdy
padaly na spodni desku, pohybuji najednou smérem k desce horni, kde jsou zachyceny. Pfti
dal§im zvySeni pfesyceni se ale otoCily a zacaly opét padat doli. Problém nas natolik zaujal,
ze jsme se podivali do Chemical Abstracts a po jistém hledani nasli prace, studujici
difuzioforézu a termoforézu (pohyb castic v koncentraénim a teplotnim poli). Jedna se o
problém soucasného piestupu tepla, hmoty a hybnosti mezi ¢asticemi a plynem. Objevili jsme
tak pro sebe zajimavou disciplinu z oboru aerosold, a to interakci ¢astic s plynem.

Druhym tématem, do kterého jsme se pustili, byla interakce kapek vody s horkou
paroplynnou smé&si (vypatrovani kapek, ochlazovani plynné faze, kondenzace par malo te¢kavé
slozky). To je pomérn¢ komplikovany problém i pro modelovani (soucasny piestup tepla,
hmoty a hybnosti v tfislozZkovém systému, s jednou slozkou, kterd se vypatuje a dalsi, ktera
kondenzuje). Zacali jsme proto stavét aparaturu, v které by bylo mozné tento jev studovat
experimentalné. V podstaté se jednalo o pritocnou komiirku, ve které byla zavéSena v proudu
horké paroplynné smeési kapka vody pozorovand mikroskopem (viz Obr. 2). V té dob¢
nastoupil do aspirantury Jaroslav Schwarz, ktery aparaturu dokoncil a s pomoci Bohumila
Ttisky tento d¢j popsal a cely proces experimentalné ovéril. Vysledky ukazaly, ze vypafovana
kapka soucasné pusobi jako kondenzaéni povrch. To vyznamné pfispélo k popisu
transpiracniho kondenzatoru.

Poté, co prakticky skonc¢il vyzkum a vyvoj aparatu pro desublimaci, bylo potieba vytvorit
novy program. Protoze uz byla jista zkuSenost s foretickymi jevy, napsali jsme na toto téma
projekt. Projekt byl piijat (GA AV) a za¢ali jsme na ném pracovat s Vladimirem Zdimalem,
ktery byl vté dobé zaméstnan jako technik. Vysledkem byla fada publikaci v dobrych
casopisech, pekny workshop ,,Phoretic Effects”, ktery jsme uspotadali v Praze, a napad jak
méfit rychlost homogenni nukleace v zéavislosti na teploté a pifesyceni, nezdvisle na
teoretickych piedpokladech. Vyvojem této metodiky se pak Vladimir Zdimal zabyval ve své
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doktorské praci. SouCasn€¢ jsme spolupracovali s univerzitou v Marburgu na studiu
foretickych jevl ptfi kondenzaci ptesycenych par alkalickych kovi. Tady byl velikym
pomocnikem Bohou$ Ttiska, ktery k ndm piisel z Termodynamické laboratore E. Haly, a
ktery se pustil do modelovani pfislusnych jevi. Nutno fici, Ze to byl problém pro
»fajnSmekry* a zahrnoval modelovani souc¢asného piestupu tepla a hmoty v difizni komiirce
pro systém plynné cesium-helium, zahrnujici i dimerizaci cesia v plynné fazi, vcetné
transportu diméru a dale nukleaci par cesia s naslednym rtistem a pohybem kapek vlivem
foretickych jevii. To vSe samoziejme i s dimérem a piechodem transportnich jeva z kinetické
oblasti do kontinua. Tehdejsi méfeni ukazovala pro malé koncentrace cesia znacné odchylky
od klasické teorie homogenni nukleace, které byly kolegy z Marburgu interpretovany jako
dikaz prechodu kov—nekov, tedy Ze klastry cesia ztrati kovovy charakter. Nase modelovani
vSak ukazalo, ze je to opét disledkem foretickych jevi.

Obrazek 2. Kondenzace podchlazeného naftalenu na kapce vody

Dal8im zajimavym tématem byla pfiprava nanocastic oxidu kiemicitého pomoci laserové
iniciovaného rozkladu par tetraethoxy-silikdtu (TEOS). V t¢ dobé se k nam ptidal Pavel
Moravec, ktery na tomto problému zacal také pracovat. Prvni nadSeni trochu opadlo, kdyz
jsme v pocateCnich pokusech zjistili, ze nanocéstice pfipravované excimerovym laserem
nejsou oxid kiemiclity, ale necistoty vypafované laserem z okének reaktoru. VSe vedlo
k vyvoji nékolika novych reaktorti a brzy jsme pfipravovali z TEOS nanocéstice oxidu
kfemicitého oxidaci par v prito¢ném reaktoru fotolyzou ArF laserem nebo pyrolyzou CO,
laserem. V piipravé nanocastic pak pokracoval Pavel Moravec a vramci riznych granti
pfipravoval pomoci pyrolyzy, oxidace nebo hydrolyzy pfisluSnych prekurzorh ¢astice oxidi
Al O3, TiO; a ZrO,. Na ptipravé ZrO, u nas také pracovala prakticky jeden rok doktorandka
z technické univerzity v Tampere. Vysledky pak byly soucasti jeji disertace. DalSimi kroky
byla pfiprava smésnych nebo i vrstvenych nanocastic uvedenych oxidd a dale smésnych
nanocastic Cu/CuOy, Ni/NiO, CuOy4/SiO; a v posledni dob¢ také Co/CoO/Si0,. V pribéhu
Casu k ndm pftisla Lucie Dzumbova, kterou nam poslal Kamil Wichterle z Ostravy. Ta u nés
nejprve vypracovala diplomovou praci na téma vypafovani malych kapek vody a pak
pokracovala na své doktorské praci. Z fady nasSich méfeni vypafovani kapek riiznych latek, na
kterych se podileli v ramci spoluprace i studenti z Finska, vznikly nové korelace pro ptestup
tepla a hmoty z vypafované kapky, vhodné pro neizotermni ptipad a pro Re<3 (klasicka
korelace Ranze a Marshala plati pro Re>3), které byly publikovany v dobrych ¢asopisech. Jak
je z predchoziho patrné, brzy existovala pilna spoluprace s riznymi pracovisti ve Finsku.
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Inspirovani doktorskou praci jednoho kolegy z Finska, tykajici se méfeni a charakterizace
velikostné rozliSenych emisi ze spalovani uhli v elektrarnach, jsme se také pustili do studia
emisi z procesu fluidniho spalovani. Prace byly provadény ve spolupraci s kolegy z Ustavu
struktury a mechaniky hornin AV CR (piiprava a charakterizace uhli a charakterizace
popilkil) a Ustavu jaderné fyziky (sloZeni vzorki pomoci metod PIXE a INAA) v ramci dvou
grantt GA CR a jednoho grantu GA AV a byly také soucasti doktorské prace Lucie
Dzumbové. Ta ktomu jeSté pfidala termodynamické modelovani, za vydatné pomoci
Jindficha Leitnera z VSCHT, a dizertaéni praci uspé$né obhajila. Mezitim dokongil
kandidatskou disertacni praci také Jaroslav Schwarz a poté odjel na jednoro¢ni staz do Belgie
studovat atmosférické aerosoly.

V nasledujicich letech pokracovaly také nukleacni studie. Na téma srovnani rtznych
experimentalnich metod pro studium homogenni nukleace jsme pfipravili v Praze v roce 1995
docela hezky workshop. Vysledkem byl projekt, ve kterém 14 laboratofi z celého svéta métilo
rychlost homogenni nukleace v pfesycenych pardch n-pentanolu. VSechny laboratoie
pouzivaly n-pentanol distribuovany z jedné lahve a pro vyhodnoceni stejné termodynamické a
transportni vlastnosti sebrané v nasi laboratoii (v podstaté Vladimirem Zdimalem). Ve finale
méfeni pokryla prakticky 15 ¥add v rychlosti nukleace. Vladimir Zdimal, ktery se vénoval
nukleaci, odjel po dokonceni doktorské disertaéni prace na jednoro¢ni stdz do USA a po
navratu pokrac¢oval s Davidem Brusem, kterého nam op¢t poslal Kamil Wichterle, na studiu
vlivu tlaku na rychlost nukleace. Béhem Davidova doktorského studia piijel na stdz Heiki
Lihavainen z Finského meteorologického ustavu. Ten ndm pomohl postavit pritocnou difizni
komuirku, kterou Vladimir Zdimal vybavil po¢itaem &astic z Marburgu. David Brus pak odjel
po obhajobé do Finska, kde pokracuje ve Finském meteorologickém tUstavu na vyzkumu
nukleace, a kde napsal spoustu vybornych ¢lank.

V roce 1999 jsme v Praze potadali Evropskou aerosolovou konferenci. Bylo to poprvé,
kdy byla potadana v zemi z byvalého vychodniho bloku a s 450 ucastniky a 500 ptispévky
byla zatim nejvétsi. Pii této piilezitosti jsme také zalozili Ceskou aerosolovou spoleénost
(CAS). Ta ma v soucasné dobé cca 50 ¢lenti a poiada kazdoroéné konferenci, mnohdy se
zahrani¢ni Gcasti. V ramci dobrych vztahil s kolegy z Finska jsme také zorganizovali v Praze
1. Cesko—finské sympozium o aerosolech (s vice nez padesati u¢astniky) a pozdgji jsme se
podileli na Finsko—&eském sympoziu v Helsinkach. Za svoje aktivity byla CAS pfijata do
Evropské aerosolové asociace (European Aerosol Assembly), kde ma ve vyboru také
zastoupeni autorem téchto fadka.

Prazska konference pfinesla i spoustu novych kontaktii. S kolegy z Recka (s kterymi
jsme jiz trochu spolupracovali) jsme podali nékolik projektii pro 6. Ramcovy program EU a
byli jsme docela uspésni. Vysledkem byl projekt SUB-AERO, v ramci kterého jsme méfili
kvalitu ovzdusi na Krété a na vyzkumné lodi AEGAEON, kiizujici ve Stfedozemnim mofi
v okoli Kréty, a projekty URBAN AEROSOL a URBAN EXPOSURE, kde jsme méfili
kvalitu ovzdusi ve vnitinim prostfedi velkoméstské zastavby a zjiSt'ovali vztah mezi vnitinim
a vnéjSim ovzdusim. Lokality zahrnovaly kromé Prahy také Milan a Oslo. To pfineslo i novy
program — vyzkum aerosolil ve vnitinim ovzdusi. Na toto téma jsme dostali spolu s CVUT
dva granty GA CR, na kterych jsme pracovali spole¢né s doktorandem z CVUT a s
doktorandkou z Technické univerzity v KoSicich. Problematika vnitiniho prostfedi pokracuje
1 v navazujicich projektech COST D42 EnviArt, ministerstva Skolstvi a Norskych fonda. Zde
se jedna o studium Skodlivych vlivli vnitiniho ovzdusi na staré knihy a rukopisy, ulozené
v Praze v Baroknim knihovnim sale Klementina. Toto studium je i soucasti doktorské prace
Ludmily Andélové, doktorandky z Univerzity Karlovy.

Studiu atmosférickych aerosolii se vénuje pievazné Jaroslav Schwarz. Na tomto
programu spolupracujeme s asi padesati pracovisti z celého svéta vramci dvou projekta
6. ramcového programu EUSAAR a EUCAARI a spoleéné s Ceskym hydrometeorologickym
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tistavem i v projektech VaV a Norskych fondt. S CHMU mame uzavienou dlouhodobou
smlouvu o vyzkumné spolupraci a ziizenou Spole¢nou laboratot pro vyzkum atmosférického
aerosolu. Vyznamna je i spoluprdce s pracovisti v Gentu a v Budapesti. V souvislosti se
studiem atmosférickych aerosolii a se spolupraci s feckymi kolegy je jeSté potieba zminit i
dvouro¢ni staz Lucky Dzumbové a Jakuba Ondracka, na Technické univerzité v Chani.

Jedna z vyznamnych aktivit Laboratofe aerosolli byla také organizace uspésné 18th
International Conference on Nucleation and Atmospheric Aerosols, ktera se uskutecnila v 1été
2009 v Praze. Shodou okolnosti to bylo pravé ctyricet let od predchézejici konference
ICNAA, kterou organizovali, spolu s prof. Othmarem Preiningem z Videiiské univerzity,
Josef Podzimek a Kvétoslav Spurny v Praze a ve Vidni.

Jiri Smolik
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Fazové rovnovahy ve svété, v Cesku a v UCHP

Protoze nas — nejstarSich pamétnikli — pomalu ubyva, vynasnazim se v tomto piispeévku
popsat soucasné i prichdzejici generaci, jak se historicky vyvijel jeden z hlavnich obora
studovanych v ustavu, tj. termodynamika fdzovych rovnovah.

Zatneme jednoduchou otazkou, a to jaké zndme fazové rovnovahy ve fluidnich
soustavach. (Presné¢ Cesky bychom méli sice fici ,tekutych®, ale termin fluidni se mi libi
daleko vice). Odpovéd’ zni: existuji zhruba tfi druhy, totiz (1) rovnovdhy mezi nemisitelnymi
kapalinami, které jsou dulezita pro extrakce, (2) rovnovahy kapalina—para (plyn), které jsou
dilezité pro destilace, a (3) kombinaci, kde jsou v rovnovaze tfeba dvé kapalné faze a para,
nebo piipadné tfi kapalné faze, coz je dilezité pro soucasnou destilaci a extrakci.

Aby vsak obrazek byl Uplny, musime se vratit daleko do historie, nékam do 19. stoleti,
kdy tato fyzikdlné—chemicka zalezitost zacala byt aktudlni. V t€ dob¢ se jiz objevuji prvni
experimentalni méfeni, a a¢ velmi akademického razu, mnohd z nich méla zna¢ny prakticky
dopad na primyslovou revoluci: udaje pottebovali napt. lihovarnici kvili destilaci kvasnych
smési. Z dneSniho pohledu byly tyto zacatky velice roztomilé, a proto viele doporucuji
prolistovat si v knihovné VSCHT Listy cukrovarnické & Listy chemické z konce
pfedminulého stoleti. Je to nadherné ¢teni. Pozdéji, ve dvacatych letech, kdy si jiz chemické
inzenyrstvi hledalo své misto na slunci, vypukla vétsi poptavka po fyzikdlné—chemickych
datech uz jen proto, aby se n¢které procesy daly vibec racionalné projektovat. Pak nastal
obrovsky rozmach laboratornich méteni, ktery trval az do sedmdesatych let, kdy mnozstvi
publikovanych dat vedlo ke tvorbé datovych bazi a v osmdesatych letech se potom na zakladé
téchto datovych bank zacaly vyvijet predpovédni metody. Pocitace, které se v té dob¢ uz
docela rozsitily, bez potizi dovolovaly vypocetni lenost, bohuzel vSak s jednim velmi Spatnym
disledkem: zacal upadek experimentovani.

Kde je tedy pocatek studia fazovych rovnovah v Ceskoslovensku? Predev§im po druhé
svétové valce, zacal prof. George Standart pfednadSet kurzy chemického inZenyrstvi po
americkém zplisobu; zprvu to byly pfednasSky v anglictin€ a je dluzno konstatovat, ze vétSina
jeho absolventi se stala nasimi nejlepSimi odborniky v oboru. On byl mimo jiné také
na jeho impuls vznikl v roce 1949 zarodek budouci svétoznamé prazské termodynamické
skoly na Ustavu fysikdlni chemie, posléze Katedry fyzikalni chemie a nyni opét Ustavu
fyzikalni chemie (pro piesnost je nutno dodat, Ze tehdy to jesté nebylo na VSCHT, ale na
Fakulté chemicko—technologického inzenyrstvi CVUT). Otcové-zakladatelé tohoto oboru
vymysleli nové experimentdlni metodiky pro meéteni fazovych rovnovah od casnych
padesatych let. Provadéli nejen inovaci techniky, ale 1 zplsoby zpracovani dat, coZ bylo
ovSem omezeno na nejjednodussi numerické procedury, jako je metoda nejmensich Ctvercii
pomoci mechanickych kalkulacek. VSechny sebrané zkuSenosti shrnuli v roce 1954 do
monografie ,,Rovnovéha kapalina—péra®, kterou o ¢tyfi roky pozd&ji vydal Pergamon Press v
prvnim anglickém vydani jako svétové unikatni dilo. Pfelozil ji G. Standart za nésledujicich
podminek, vyslovenych se svou typicky americkou intonaci: ,,kdyZ budou penize, a bude jich
hodné¢, a budou brzy*.

Na Obr. 1 je fotografie ¢lenti Katedry fysikalni chemie VSCHT z roku 1958, kde se to
vSe rodilo, a kde jsou tfi diilezité osobnosti oboru: profesor Eduard Hala, ktery je také jednim
z tviirct imige UCHP, a déle profesoii Vojtéch Fried a Jiti Pick (tehdy oviem viichni jesté
nebyli ani docenti), ktefi jsou spoluautory zminéné monografie — zadny z nich jiz neni mezi
nami. Na obrdzku jsou jest¢ dva dalsi charaktery, a to Emerich Erdds a Arnost Reiser. Tato
dole sedici trojice vladla rukou svornou a nerozdilnou nad katedrou v triumviratu; oni se sice
formaln¢ sttidali ve vedeni, ale rozhodovani bylo spole¢né a celé katedie prospésné. Mlizeme
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ukazat na dalsi lidi, napt. na Milana Rylka, kterého si mnozi pamatuji; tehdy byl ovSem na
této katedie jako aspirant (nyni: doktorand), spole¢né¢ s Jaroslavem Nyvltem, ktery je jeden z

vvvvvv

vvvvv

Julius Pouchly, emeritni profesor na Ustavu makromolekularni chemie AV; dale aspirant
Tomas Boublik, kterého je sice vidét jenom pulka, rovnéz pres tii desetileti ¢len ustavu, a
nyni profesor v Usti nad Labem na tamni univerzité, prof. Cestmir Cerny, druhdy porevoluéni
rektor VSCHT a jini. To bychom ale mohli vzpominat velmi dlouho.

Obr. 1. Katedra fysikalni chemie VSCHT v r. 1958.
Zleva, horni fada: J. Pouchly, V. Vacikar, M. Rylek, T. Boublik, M. Solc, J. Nyvlt, K. Dvoiak, V. Jehli¢ka,
J. Bare§, Macek; stiedni fada: L. Landa, ?, M. Jirmanova, C. Cerny, V. Fried, I. Vavruch, H. Kohoutova,
V. Rozvoda, J. Pick; dolni fada: Z. Jir, M. Sidkov4, J. Margoliusova, ?; sedici: E. Erdos, A. Reiser, E. Hala

Prvni experimenty byly zaloZeny na seridlu sedmi praci, které vySly v Chemickych
listech, a které pojednavaly o tomto u nas nové zavadéném oboru. Skuteéné prvni
experimentalni méfeni vSak bylo vyprovokovano dost kuriéznim pozZadavkem primyslu
tykajicim se fazovych rovnovah v nezvyklych dvouslouzkovych a tfislozkovych soustavach
esterifikaéniho charakteru (s kyselinou mlé¢nou) vcetné méfeni tlaki nasycenych par Cistych
slozek, coz se sebéhlo nékdy okolo roku 1949. Experimentalni technika se pak na katedie
zadala intenzivné rozvijet, hlavné také diky tomu, e na VSCHT byli prvotiidni sklafi (pan
Petrak), kteti byli schopni vyrobit pomérné slozité sklenéné pftistroje, 1 kdyz v t€ dobé¢ jesté z
mékkého skla. Cely ten rozmach se potom odrazil i na dal3ich pracovistich v Ceskoslovensku,
predeviim na Ustavu fyzikalni chemie CSAV, kam piesel doc. Hala (poté, co byl v r. 1958
,vyprovérkovan“ z VSCHT), véetné T. Boublika a mne: my jsme byli mald tii¢lenna
skupinka, kterou prof. BaZant prelanafil v roce 1964 do UTZCHT. Dale to bylo na
Chemicko—technologické fakult¢ Slovenské vysoké Skoly technické v Bratislavé a v
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rezortnich vyzkumécich jako ve Vyskumném ustavu pre petrochémiu v Novakach,
Vyzkumném ustavu pro chemické vyuziti uhlovodikti (VUCHVU) v Zaluzi, ve Vyzkumném
Gistavu anorganické chemie (VUANCH) v Usti n/L., a trochu v Pardubicich.

Riist poctu publikaci s experimentdlni tématikou ndzorné ukazuje, jak intenzivné se
rozvijel obor béhem 20. stoleti. Vyvoj se da perfektné vystihnout exponencialni funkci v
linearizovaném tvaru, kdyz proti ¢asu vynasime logaritmus poctu publikovanych praci a je
ziejmé, ze zhruba do roku 1980 je to krasna piimka (Obr. 2). Jeji rovnice vepsanad v obrazku,
umoznuje spocitat si konkrétn¢, kolik praci v kterém roce bylo dosud publikovano. Ale
zaCatkem osmdesatych let zacind upadek experimentovani; kdyby vsak ptvodni trend
pokracoval stale tak exponencidln¢, tak bychom dnes byli na padesati, Sedesati tisicovkach
praci, a ne na realnych 13 tis. publikaci. Ze srovnani publikac¢ni aktivity na svété a v
Ceskoslovensku (a poté v Cesku) z toho vibec nevychazime $patné: dvéstépadesat ¢lankd
Ceskych a slovenskych autori s experimentdlnim obsahem pfedstavuje velmi solidni 2 %
celosvétové produkce, z nichZ valna &ast pochazi z UTZCHT (UCHP).
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Obr. 2. Integralni pocet publikovanych praci (N) ve svéte.

Nemohu také nezminit to, co jsme — jako Termodynamickéd laboratof E. Haly —
provozovali, a co nadale na tistavu provozujeme. Za vice nez 40 let nasi zdejsi ptisobnosti se
naméfilo pro naSe akademické potfeby a také pro zakdzky z primyslu zhruba 200
dvouslozkovych soustav kapalina—para a ptiblizn€ 30 tfislozkovych soustav za normalnich
tlaki a za vysokych tlakli okolo dvaceti. Vysokotlaké experimenty jsou samoziejmée
s prubéZnou nutnosti upravovat experimentalni techniku ad hoc. Zde je nutno vzpomenout
neptehlédnutelny piispévek absolutné nejlepsiho sklofoukade p. Alexandra Cerného, jehoz
kvality jsme po léta ,,zneuzivali“. Nezmiiiuji zde dalsi data, kterd se v naSem oddéleni méfila,
a to jsou rovnovahy kapalina—kapalina, tlaky nasycenych par, méfeni zakladnich a
dodatkovych termodynamickych veli¢in atd. a samoziejmé& s tim souvisejici zpracovani téchto
udaji. Jako vedlejsi produkt naSi prace byla bibliografie numerickych dat, kterou jsme
digitalizovali jiz v r. 1973, a kterd vySla v mnoha monografiich a na CD-ROM. Cela prace
byla korunovana v r. 2007/8, kdyz tato bibliografie byla publikovana jako dva zvlastni svazky
Landoltovy—Bornsteinovy encyklopedie. Né&kolik konkrétnich parametri: bibliografie
zahrnuje 13600 referenci o 21000 systémech, coz je odhadem okolo c¢tvrt milionu
experimentalnich bodd.

Jak vSak pokracovala studia fazovych rovnovah v navaznosti na separacni procesy? Az
do Sedesatych let, kdy dochazelo stdle vice a vice na pocitace, fungovaly v tomto oboru a v
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chemickém inzenyrstvi vlastné jenom grafické metody. MacCabeova—Thieleova metoda byla
nejznamnéjsi a predstavovala ,,malovani schodi“ do rovnovaznych diagramii, coby
teoretickych pater destilacnich kolon. Ta byla posléze zdokonalena Lewisem a Mathesonem a
pozd¢ji Thielem a Geddesem, coz byl posledni graficky vykiik pouzivany dalsich asi 20-30
let. Tyto metody vychazely pouze z grafti experimentalnich dat o rovnovéaze mezi kapalnou a
potfebnych zejména pro zpracovani dat a projekénich vypocti separacnich jednotek.
Rukodilné vypocty, které se do té doby délaly pomoci logaritmického pravitka, ptipadné
rachoticich kalkulac¢ek, se ptesunuly do nového oboru ,,Computer Aided Process Engineering
— CAPE* a soucasn¢ nastal ptiklon k predpovédnim metodam.

Co se vsak stalo s experimenty tykajicich se fazovych rovnovah? Komputerizace oboru
meéla nasledujici disledky. Za prvé, experimentalni data se mohla kvalitnéji zpracovavat, to
znamena pievadét je do analytickych vztahi, a tak je digitalizovat pro pouziti pfi projek¢énich
procedurach. Za druhé, pocitace umoznily tvorbu datovych bazi, které se — kdyz uz
obsahovaly to obrovské mmnozstvi experimentalnich bodi — daly pouzit k pfipravé a
zlepsovani predpovédnich metod. Vypocetni technika nanestésti pomohla odtdhnout ruce pry¢
od experimentl a vedla k tvorbé komer¢nich softwarovych balickt pro vypocet jakychkoliv
udajt, a to pokud mozno z minimalniho mnozstvi vstupnich udajii a samoziejmé za penize. A
to vSechno se stalo navzdory tomu, ze se moc dobfe vi, ze data chybi pravé v okamziku, kdy
se naléhavé potrebuji, a kdy se s pozadovanou presnosti nedaji viibec zadnym zptisobem ani
vypocitat, ani odhadnout. Data pro stale extrémnéj$i podminky, se kterymi se setkdvame,
napiiklad hlubinné vrty nebo tézba zemniho plynu ze dna mofti, kde jsou napt. v hloubce
4000 m podminky vice nez drastické: stovky bart, stovky stupniti Celsia, 1 kdyz by jeden fekl,
ze v Severnim oceanu musi byt dost velkd zima. Kdekdo uz vi, ze slusna data pro
superkritické extrakce (to znamend vysokotlaké extrakce nejobvykleji pomoci oxidu
uhlicitého), se prakticky nedaji ziskat jinak nez z experimentu. Pfitom si musime uvédomit, ze
termodynamika na papife nebo v pocitaci pofdd neni tak vSeho schopny néstroj, jak to
vypada.
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Obr. 3. Pocet piispévkil z oboru fazovych rovnovah na mezinarodnich kongresech CHISA
(—); podil experimentalnich praci v % (- ).

Demonstraci toho, jak se tento obor rozvijel a jak probihal, je ndzorné sledovat na
piispévcich, které byly prezentovany na mezindrodnich kongresech chemického a procesniho
inZenyrstvi CHISA. Pocet piispévkll v zavislosti na Case je ukdzan na Obr. 3: Prvni CHISA se
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konala v roce 1962 a mnozstvi ptispévkil tykajicich se fazovych rovnovah nartistalo linearné
az do devadesatych let; v roce 1990 se objevil obrovsky pik diky najezdu sovétskych
ucastnikli, nemohoucich do t¢ doby nikam cestovat a okamzit¢ vyuzili prvni pfilezitosti, aby
se vypravili do zépadni ciziny. Potom nastal pokles a je zfejmé, ze v dnesni dobé pocet
prezentaci stagnuje okolo tficeti. Jesté Iépe je to vidét na podilu experimentalnich praci,
kterych bylo na pocatku okolo tii ¢tvrtin vSech prispévk, ktery trvale klesa az na soucasnych
40 %.

Pted zavérem mohu konstatovat, Ze v minulém stoleti nastaly tyto posuny: za prvé to byl
piechod od korelaci k ptedpovédim, coz je samoziejmé dobra véc, ktera usnadnuje Zivot
fyzikdlnim chemiktim. Druhy jev byl pfechod od experimenti k datovym bankam, coz je opét
dilezity moment, ktery usnadnuje zivot chemickym inzenyrim. Ve své podstaté¢ byl vSak
takovy vyvoj nepftili§ dobry, protoze oslabil snahu experimentovat, pficemz experimentii neni
nikdy dost v zadné védni oblasti. To bychom si méli uvédomovat zejména na nasem ustavu,
ktery je viceméné experimentalniho razeni.

Co si tedy prat do budoucnosti? Vpad pocitacii nezastavime ani kdybychom se na hlavu
stavéli, nebot’ ndm poskytuji pomérné snadny Zivot. Prozatim ani sebelepsi simulatory,
Aspeny a buhvijak se vSechny jmenuji, nevystihnou skutecnost piesné a zejména ne v téch
ptipadech, kdy spolehlivy vysledek pottebujeme s témétr 100 % zéarukou. Vime, Ze tyto
simulatory budou stale hojnéjsi a stale lepsi. Co vSak bude s experimenty? Myslim si, Ze
pteziji; prakticky zatim neni jiné cesty, protoze pocitace nebudou samy experimentovat jesté
nejméné padesat nasledujicich let a budeme tedy muset spoléhat na posetilce, kteti svého
konicka — experimentovani — budou provozovat s pomoci bohatSich mecenasu.

A Upln¢ na zavér uvedu své oblibené varovani, nebot’ situace je opravdu velmi vazna, a
proto musim znovu a jesté dliraznéji zopakovat: pohodlné vysedavani u pocitace zatim zadna
kvalitni data nevyprodukovalo.

Ivan Wichterle
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Termodynamicka laborator E. Haly (historie, pritomnost a budoucnost)

Prehistoricky uvod

Dovolim si na zacatku poznamenat, ze jsem svym zpusobem dvojnasobné hendikepovany
pamétnik: z autort kapitol tohoto almanachu jsem jeden z nejmladsich, takze jsem nejstarSim
udalostem nebyl pfitomen a musim se o nich nechat poucit od starSich kolegti, na druhé strané
uz ale ve svém véku zapominam i to, co ja jsem sam vidél, zazil a véd¢l. Prosim, budiz toto
laskavé vzato v tivahu.

Musim zacit prehistorii, prvopocatkem rozvoje vyzkumu fazovych rovnovah, ktery
vtomto staté¢ de facto inicioval profesor Standart vramci nové pojatého chemického
inzenyrstvi na VSCHT. Zustava pro mne zahadou, jak vlastné vznikla v jednom kratkém
obdobi tak silnd sestava lidi na Katedfe fyzikdlni chemie, jejiz zarodek se datuje okolo roku
1949, a ktera se velmi rychle rozrostla a stala se ,,prazskou termodynamickou skolou*.

Jednou z hlavnich motivaci pro rozvoj oboru byly jisté pozadavky primyslu na data o
fazovych rovnovahach pro separacni procesy, coz piimo vedlo krozvinuti novych
experimentalnich technik. Byla to napf. prito¢na metoda, jejimz hlavnim autorem byl O.
Vilim (1954), navrZzend pro soustavy latek nestabilnich pfi vysSich teplotach tak, ze latky
v danych podminkach méteni byly ve varné zoné v kontaktu jen velmi kratkou dobu. Déle to
byla recirkula¢ni technika, zalozen4 na jednoduchém principu, ktery jesté¢ dale zminim, tehdy
v podstat¢ rozvijena od Gillespicho pfistroje (1946) a jemu podobnych.

Byly rovnéz zavddény nové metody zpracovani dat. V t€ dobé Slo zejména o vyuziti
empirickych a semiempirickych modelti pro dodatkovou sméSovaci Gibbsovu energii, tj.
rovnic vyjadiujicich zavislost aktivitnich koeficienti na koncentraci. Ty vychazely
z jednoduchych teorii roztokd nebo to byl prosté jenom empiricky polynom, ktery se pouzil
prave do toho stupné, ktery byl potfeba pro dobré vystizeni tidajli pro dany systém.

Vysledky vSech téchto snazeni byly shrnuty v rozsahlé monografii Hala—Pick—Fried—
Vilim ,,Rovnovaha kapalina—para®“ (1954), kterd byla ve své dobé& unikatni. Poté, co vysla
vroce 1958 v anglické verzi (ve Standartové piekladu), se stala zédkladni knihou — doslova
bibli — oboru. Az teprve po rozhovorech s mnoha zahrani¢nimi kolegy jsme postupem casu
docenovali, jak byla ve svété znama, vyuzivana a uznavana.

Pokud jde o podrobnéjsi pojednani o protagonistech a uddlostech oné ,,prehistorické
doby* (tj. pfed ustavenim Laboratofe chemické termodynamiky na ustavu), odkazuji na
kapitolu kolegy Ivana Wichterleho ,,Fazové rovnovéhy ve svété, v Cesku a v UCHP*.

Léta Sedesata

Ptelomovym rokem byl samoziejmé rok 1964, kdy byla dostavéna a plné zafizena budova
na$eho ustavu, tehdy Ustavu teoretickych zakladti chemické techniky (UTZCHT) na katastru
Lysolaje a posStovni adrese Suchdol, a kdy v ustavu vznikla Laboratof chemické
termodynamiky (LCHT). Jadro LCHT tvofili Eduard Hala (ktery byl samoziejmym
vedoucim), Tomas Boublik a Ivan Wichterle, ktefi na tstav ptesli z ,,Machovky*, tj. z Ustavu
fyzikalni chemie CSAV (UFCH).

UFCH sidlil v Machové ulici na Vinohradech v byvalé ubytovné fadovych sester, ktera
byla generalem Cepickou zrekvirovana, ale nakonec piipadla CSAV. Diim samoziejmé nebyl
postaven jako experimentalni védecka budova. Byly tam malé kamrliky, kde ctyfc¢lennd
Halova skupinka pracovala ve dvou takovych o velikosti 5 m”. Stisnéné byly tak, Ze se tam
nevesli ani Standartovi aspiranti Jan Linek a Jifi Polak, ktefi by sem také patiili, a pravé proto
zustali fyzicky na VSCHT. E. Hala piisel na UFCH z VSCHT, odkud musel odejit v r. 1958
v ramci provérek; T. Boublik pfisel na UFCH z primyslové aspirantury v Rybitvi, zatimco 1.
Wichterle nastoupil na Méachovku jako Haltiv aspirant.
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Do LCHT v UTZCHT ptisli jiz zminéni Honza Linek, Jifi Polak, technik Kamil Hlougek
(z Rybitvi) a dalsi lidé. Vletech 1964 az 1969 se pripojili také Karel Hlavaty
z Piirodovédecké fakulty UK, Ivan Mertl (Poldkiv diplomant) a dvé technicky alias
laborantky, Jarka Polednova a Svata Bernatova.

Z té rané doby mohu jiz zminit také osobni vzpominku: o prazdninach v roce 1964 jsem
coby student SPSCH (Stfedni primyslové $koly chemické v Kfemencové ulici) absolvoval
praxi v tehdejsim UOCHAB. Pracoval jsem na syntéze kyseliny tereftalové v provizornich
“budnicich®, které staly v mist¢, kde ted’ vyrostla budova nové Narodni technické knihovny.
Kazdy druhy den jsme jezdili do suchdolského arealu na rizné brigady (napf. tahat kabely od
vratnice do hlavni budovy), takze jsem jiz tehdy poznal rizné lidi spjaté s historii ustavu
(tfeba pany Eibla, Honzu Kratochvila, Mirko Kadlece, Zdenika Novosada i dalsi), ale viibec
jsem nemél ponéti, co se to tady vlastné rodi, a ze bych tady jednou mohl skoncit.

Do tustavu jsem pak piiSel poprvé az na podzim r. 1969 coby Boubliklv ,,pomvéd*
(pomocné védecka sila) a posléze diplomant (1971). V té dob¢ jiz v sestavé chybéli Kamil
aspiranti Karel Prochazka, Jifi Vejrosta, Jarda MikSovsky a Ivo Nezbeda (ptivodn¢ externi
aspirant ze Statniho vyzkumného tstavu materialu v Béchovicich).

o
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Obr. 1. Jiti Polak. Obr. 2. Ivan Mertl
(v pozadi Karel Hlavaty).

Tomas Boublik se jiz v Sedesatych letech pustil do statistické termodynamiky a (po
diskusich s prof. Halou, jeho iniciaci a s jeho podporou) sestudoval, co bylo v tomto relativné
novém oboru k dispozici, a zacal zkoumat modelové systémy tekutin tvofenych tuhymi télesy.
Zaklady oboru piehlednd shrnuli vknizce (Hala—Boublik: Uvod do statistické
termodynamiky, 1969), kterd byla na svou dobu velmi pokrocild a slouzila jako zakladni
ucebnice. V té dob¢ byl tento smér vyzkumu rozvijen jen na nékolika mistech ve svéte.
Studovaly se modelové soustavy tuhych kouli, tuhych konvexnich téles a postupné dalSich
modeld, a to s vyuzitim relativné jednoduchych teorii (,,scaled-particle theory*, poruchové
teorie). Do tohoto oboru byli postupné zapojeni Karel Hlavaty, Ivo Nezbeda (feceny Zrzek),
Karel Prochazka (feceny Zikmund, Ziki, ¢i LiSka RySavéa; pozdé;i dlouholety vedouci Katedry
fyzikalni a makromolekularni chemie na Pfirodovédecké fakulté UK) i j& jako diplomant.

Dovolim si ted” odbocit k vyzkumnému tématu fdzovych rovnovah (s tim, ze doménou
LCHT vzdy byly soustavy tekuté). Kvantitativni charakterizace fazovych rovnovah
predstavuje zékladni udaje pro ndvrh separacnich zatfizeni de facto vSech procest, které
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vyuzivaji toho, ze kontaktni faze maji razné slozeni. To je praktickd stranka véci. Co do
fazové rovnovahy je chovani vicefazového systému popsano, jsou-li koncentrace vSech fazi
koexistujicich v rovnovaze znamy v celém oboru jejich vyskytu v pozadovaném rozmezi
teplot a tlakd. VSechny uvedené veliciny lze v principu méfit, nejsou to vSak méfeni trivialni.
Experimentalni stanoveni rovnovéh samoziejm¢ vzdy byla a jsou relativné drahda, takze
pribézné existovaly a existuji snahy vyvinout kvantitativni popis (termodynamické modely),
ktery by mél co nejvétsi predpovédni silu, a ktery by tak k pozadovanému popisu chovani
soustavy potfeboval jen minimalni experimentalni informaci. Takové modely vychazeji
(v rizné mifte) z teoretickych zakladi (riznych typt). Idedlnim piipadem je pak model, ktery
umozni pozadované vlastnosti pln€ predpovidat.

Termodynamicky konsistentni kvantitativni popis vicefazového systému vzdy vychazi
z kritérii rovnovahy, kterymi obecné jsou (za daného celkového tlaku stejného ve vSech
¢astech soustavy) rovnost teplot a chemickych potencialti jedné kazdé¢ slozky ve vSech fazich.
Pro pouziti obecnych vztahl klasické termodynamiky k praktickym vypoctim je nutné
chemické potencidly slozek vyjadfit prostfednictvim méfitelnych veli¢in. Takové vyjadieni
umoznil koncept fugacity, po jehoz zavedeni lze ptfevést podminku rovnovahy z rovnosti
chemickych potencialii na rovnost fugacit za konstatni teploty.

Fugacitu je v zdsadé¢ mozné vyjadiit dvéma zplsoby: prvni zptisob, ktery je zalozen na
vyuZiti referen¢niho stavu ideélniho roztoku a vyrazii pro dodatkovou sméSovaci Gibbsovu
funkeci (resp. vyrazi pro aktivitni koeficienty), je vhodny pro kondenzované faze za podminek
dostatecné vzdalenych od kritické oblasti; druhy zplisob je zaloZeny na pouziti stavové
rovnice, tj. referencnim stavem je v tomto piipad¢ stav idealniho plynu.

Samoziejmé se puvodné zacalo s ryze empirickymi modely, usili pak postupné
smeétovalo pres semiempirické modely k modelim vice zalozenym na teorii. Velmi zhruba
feceno, v piipadé modelll pro dodatkovou sméSovaci Gibbsovu funkci tak vyvoj postupoval
od nejjednodussich teorii roztokd (napf. regularni, mfizkova) po sofistikovanéjsi modely
zalozené na ,lokdlnim sloZeni*; v pfipad¢ stavovych rovnic Sel vyvoj od stavové rovnice
idedlniho plynu a viridlniho rozvoje (pro plyny a pary za nizkych tlakll) pfes Van der
Waalsovu stavovou rovnici a mnozstvi jejich uprav po stavové rovnice vychdzejicich z
poruchovych teorii s vyuzitim udaji a ptedstav o molekularnich interakcich. Svilij vyznam
vSak vzdy méla a stale jest¢ maji i matematickd vyjadieni bez vyraznéjsi predikeni sily, ktera
slouzi k vystizeni experimentalnich udaji v prakticky pouzitelné jednoduché analytické formé
(matematické modely).

Experimentalni stanoveni fazovych rovnovéah byla a jsou dosud nezastupitelnd, méfeni
v tomto oboru se provadéji jednak pro piimé pouziti udajii pro navrh separacnich zatizeni,
jednak k oveéfovani modelt vSech zminénych typl a subtypt.

V pojedndvaném obdobi v nasi laboratofi dominoval pfistroj, ktery byl vyvinut na
pocatku Sedesatych let Boublikem a Dvotdkem (Obr. 3). Je to pfistroj s recirkulaci obou fazi,
kde se smés vaii ve vardku B, Cottrelovou pumpou P—F stiikd do rovnovazné komory, kde se
méii teplota T, a v ekvilibratoru E se pak rozdéli parni faze (ktera zkondenzuje v zdsobniku
V) od kapalné faze, protékajici jimkou L. Obé& faze se znovu spoji ve sméSovaci D a vraci se
do varaku. Z kontejnert V a L se odebiraji vzorky pro stanoveni slozeni. Lze ukazat, ze za
ustaleného stavu systému odpovidaji sloZzeni v téchto kontejnerech pravé slozeni kapalné a
parni fdze v rovnovaze. Tento pfistroj je v dané tiid€ nejlepsi a da se s nim velmi pfesné méfit
za normalnich a sniZzenych tlakii v pomérné Sirokém rozsahu podminek. Dobfe nam slouzi
dodnes.
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Obr. 3. Genericky Dvorakiiv—Boublikiv recirkulaéni rovnovazny piistroj (schéma a real).

Léta sedmdesatda

Po diplomce u T. Boublika jsem nastoupil do LCHT jako Haldv aspirant vr. 1971. Ivan
Wichterle stravil ¢ast let 1969 a 1970 v Americe (u Rikiho Kobayashiho na Rice University
v Houstonu), kde mé&fil rovnovahy za vysokych tlakli v systémech lehkych uhlovodiki. Po
jistou dobu jsem ho tudiz znal jen z kvétnaté korespondence, kterou nam predcital profesor
Hala, a ve které Ivan posilal experimentalni rady aspirantovi Jitimu Vejrostovi.

Po svém navratu Ivan Wichterle metodiku vysokotlakych méteni fazovych rovnovéh
zavedl v LCHT. Ustiedni soudsti této experimentalni techniky je statickd rovnovazna cela,
zespodu uchycena na montazni desce. Do cely, kterd musi byt trvale tésna i pti opakovanych
zménach teploty a tlaku, se vpravuji v pfiméfeném rezimu latky tvofici studovany systém.
Ten je nutné uvést do rovnovazného stavu, tj. po jistou dobu termostatovat do konstantni
hodnoty tlaku systému pfi michdni magnetickym michadlem. Poté se odecte teplota (idedlné s
¢idlem umisténym co nejblize cely nebo pfimo v ni) a tlak (zafizenim, které je pfipojené
pfimo k cele nebo pfes vhodny tlakovy pievodnik) a stanovi se sloZeni. Za vysokych tlaki je
v dané metod¢ nutné vzdy stanovit slozeni obou (resp. vSech) pfitomnych fazi, coz se délalo
unikatni technikou odebirani vzorkli pro analyzu s vyuzZitim médénych kapilar a (pokud
mozno) chromatograficky s vyuzitim rtiznych detektorti. Tyto kapilary od priméru 0.3 mm
byl skvély napad S. Widara (druhdy externiho Halova aspiranta) z brnénského UIACH a
tahame si je dosud sami S$perkafskou privlakovou destickou z komerénich trubicek pro
chladnicky. Charakteristicky pro celé uspotfadani je tzv. Riki-box, kapalinovy termostat se
zvedacim mechanismem zaloZenym na principu rumpalu se dvéma kladkami. Schéma je na
Obr. 4.

Na rznych variantach (liSicich se zejména typem konstrukce rovnovazné cely) uvedené
vysokotlaké aparatury pracovala celd fada lidi, po¢inaje aspiranty Jifim Vejrostou a Jardou
Miksovskym. Jifi Vejrosta byl zemity Moravak z PoStorné, po dokonceni aspirantury presel
do Brna do Ustavu analytické chemie, kde dlouhd léta vedl velmi tusp&nou skupinu
superkritickych extrakci. Byla s nim dost legrace, byl hodné¢ pozitkdi a hodné cholerik; Ivo
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Nezbeda by mohl vypravét o stietnutich s nim na fotbalovém travniku tustavu. Bohuzel, Jiti
Vejrosta — pro vSechny velmi necekané — zemiel v r. 2001 ve véku 56 let. Nejsem si jist, kde
pfesné po skonceni aspirantury skoncil Jarda MikSovsky, po Case se vynofil jako firemni
obchodni zastupce, kazdopadn€ mimo obor a mimo vyzkum vibec.
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Obr. 4. Schéma statické aparatury pro méfeni za vysokych tlaka.

(1) Vizualni rovnovazna cela, (2) pohon magnetického michadla, (3) termostatovaci lazen, (4) michadlo 1azné,
(5) topeni, (6) chlazeni, (7) vysokotlaka pumpa, (8) vakuova pumpa, (9) tlakova nadoba s te€kavejsi slozkou, (10)
nadoba s méné tékavou slozkou, (11) teplomér, (12) tlakomér, (13) vzorkovaci kapilary, (14) homogenizator
vzorku, (15) tlakova nadoba s nosnym plynem, (16) plynovy chromatograf.

Jak vypadala sestava LCHT v r. 1973 ukazuji nasledujici dobové fotografie na Obr. 5.

Obr. 5. Na levém obrazku zleva Ivan Wichterle, Karel Prochazka, Karel Hlavaty, Jaroslav
MiksSovsky, Karel Aim, Jan Linek, Tomas Boublik a Eduard Hala, sedici Jaroslava
Polednov4; na pravém obrazku sedici uprostied Jifi Vejrosta.
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Dalsimi lidmi, ktefi se zminénou vysokotlakou aparaturou pracovali, byli (vedle nékolika
diplomantti) Jifi Drahos$, Vldd’a Lhotadk, Petr Uchytil a Zdenck Wagner. Vlad’a Lhotak (z
pochopitelnych divodi piezdivany Kamil) byl mlady schopny kolega, kterého pamatuji jen ti
star$i. Po skondeni aspirantury po jistou dobu pasobil na Ustavu molekuldrni genetiky a
uprostied osmdesatych let s celou rodinou (manzelkou Sarkou, kterd rovnéZ pracovala na
UTZCHT, a dvéma détmi) emigroval Kanady, kde se ale, pokud vim, ve vyzkumu piilig
neprosadil. Zminku zaslouzi 1 svérazny Lubo$§ Kasztura (zvany Huzvara), ktery se rozhodl
vyprojektovat a postavit superdokonalou experimentdlni stanici vcetné plynového
chromatografu vlastni konstrukce, ktera nikdy nebyla dokonena pravé pro tu svoji
supernarocnost.

Prvni typy vizualnich vysokotlakych cel byly konstruovany ze sklenénych ¢i kiemennych
mezikruzi (viz Obr. 6) resp. silnosténnych trubic s vybrousenymi plochami kolmymi na osu,
sevienych mezi nerezovymi ptirubami. Vladovi Lhotdkovi jednou takova cela pfi testovani
explodovala (nastésti za situace, kdy se nikomu nic nestalo a ani nedoslo k vyznamné skod¢),
coz nam dovolilo nahlédnout, v jakém jsme byli po 1éta nebezpeci. Po jisté dob¢, kdy se

[ 24

modely jiné.

Byvse zastiténi profesorem Halou, ¢as od Casu se podatilo uskutecnit nakup i né¢jakého
v té dobé Spickového experimentalniho zafizeni. Jednim z takovych zafizeni byla tlakova
vaha firmy RUSKA, pouzivand jako standard pro piesné méfeni vysokych tlakl a kalibraci
tlakomeér. Na Obr. 7 vidite Jirku DrahoSe coby aspiranta, ktery tehdy s Vlad'ou Lhotdkem
tento ptistroj uvadél do provozu.

- e
Obr. 6. Jeden z prvnich modelt vysoko- Obr. 7. Aspirant J. Drahos obsluhuje tlakovou
tlaké rovnovazné cely. vahu RUSKA

Dalsi linii experimentalni prace byl navrh, zkonstruovani a ovéfeni aparatury pro méfeni
rovnovah kapalina para za normalnich a nizkych tlakl statickou metodou. To byl pfedmét mé
aspirantury a dizertace a vlastn¢ kus mého zivota. Aparaturu se mi (po jistych peripetiich, mj.
i ro¢nim preruseni vojenskou sluzbou) ze stadia ,,na zelené louce podatilo dostavit, uvést do
chodu a v mezich moznosti jsme tehdy vysetfili vSe, ¢eho je mozné touto metodou v praxi
redln¢ dosahnout. Hlavnim cilem bylo mit techniku, kterd je vhodna i pro méfeni rovnovah
kapalina—para v soustavach, kde se slozky velmi li§i relativni tékavosti (coz neni mozné
v Boublikové-Dvotakové piistroji). Princip je sice velmi jednoduchy a stejny jako
u vysokotlaké statické cely, realizace pak dokonce jednodussi v tom, Ze neni nutné analyzovat
slozeni obou fazi — za nizkych tlakii je mnozstvi latek v parni fazi relativné tak nizké, ze
sloZeni obou fazi lze pfesné spocitat z celkového slozeni rovnovazné smési v cele.

61



Prvni velka komplikace metody ale spociva v tom, ze kdyz se pracuje za nizkych tlakt,
vadi pfitomnost jakychkoli té¢kavéjsich primési ¢i plynii. Pouzité latky se proto musi dokonale
odplynit, pficemz odplynéni té¢kavych latek (bez jejich velkych ztrat) je opravdovy problém;
otestovani riznych metod vedoucich k zddanému cili tehdy stalo hodné cCasu, ale nakonec

e vedlo kndvrhu originalni, relativné
jednoduché odplynovaci techniky. Tehdy
se tim problémem zabyvala ve svéteé rfada
lidi, nezavisle pak soubézné publikovali
fungujici metodu Van Ness a spol. Jsem
vSak presvédcen o tom, Ze ta nase zlstala
nejlepsi. Druhd velkd komplikace metody
pak spocivd vtom, Ze piesné¢ znama
mnozstvi odplynénych slozek je nutné
pfevést do rovnovazné cely bez
kontaminace ,zaplynénim®“. To bylo
feSeno dosti pracnou technikou s vyuzitim
vazenych sklenénych ampuli. Vyslednou
aparaturou vsSak nakonec bylo mozné
dosdhnout  velmi  pfesnych  dat,
s koncentracemi stanovenymi véazenim a
tlakem a teplotou méfenymi pfistroji ,,na
urovni doby* (pfi¢emz teplotni toluenovy
kontaktni regulator dovoloval drZet
teplotu lazné konstantni témét na 0.001
K). To, Ze aparatura opravdu nebyla
jednoducha, doklada Obr. 8.

Obr. 8. Cast aparatury pro méfeni fazovych rovnovéah kapalina—para za normalnich a nizkych
tlakt statickou metodou (pied davkovaci linkou se sklenénymi ampulemi S. Bernatova; sklenéna
rovnovazna cela nad spusténym Riki-boxem; nahofe linka pro odplyniovani tékavych kapalin).

Naprosto nezbytnym spolupracovnikem byl genialni sklaF pan Cerny (ptivodem Mad'ar
odpovidajiciho piijmeni, Fekete), ktery byl zaroven i trpélivym ucitelem zakladi svého
femesla, a ktery mne tehdy dovedl — pokud $lo o rutinni sklafské operace na inkriminované
aparatuie — téméf k uplné sob&stacnosti. Pan Cerny k nam chodil coby externista z Machovky
jednou tydné a vzdy byl schopen ud¢lat upIn€ vSechno, co jsme si vymysleli. My jsme ho
zpravidla obstoupili, pozorovali jsme, jak se zdzra¢né€ rodi to a ono, nechavali si vysvétlit
postupy a figle a pak jsme si rizné operace sami zkouseli; naucili jsme se sklarskému femeslu
alespoil do té miry, co jsme pottebovali ke zhotoveni konstrukénich ¢asti a béZnym tpravam
¢i opravam sklenénych piistroji. Uméni pana Cerného je dodnes piitomno ve vsech
variantach rovnovaznych pfistroji a ebuliometrti, které mame v laboratofi. Nejsem si jist,
kolik dnesnich sklati by takové véci svedlo.

Charakterizace fazovych rovnovadh za nizkych tlakii (zalozena na modelech pro
dodatkovou Gibbsovu funkci, resp. aktivitni koeficienty) se v sedmdesatych letech nesla
v Sirokém pouzivani Redlichova—Kisterova rozvoje, Wilsonovy rovnice (z r. 1964) a modelu
NRTL (non-random-two liquid) odvozeného Henrim Renonem v ramci disertace u Johna M.
Prausnitze v Berkeley (1968) a v jejich riznych modifikacich. U Prausnitze se rozpracovaval
model lokalniho sloZeni, coz déle vedlo k odvozeni rovnice UNIQUAC — universal quasi-
chemical — (Maurer a JMP, 1972) a vroce 1974 pak k odvozeni piedpovédniho modelu
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zalozeného na pfispévcich funkénich skupin UNIFAC - universal functional activity
coefficient — (Fredenslund, Jones a JMP, 1975). VSechny zminéné modely jsou pouzivany
dodnes (byt’ tfada lidi vi, ze uvedeny zakladni model neni na molekularni trovni Gplné
konsistentni), jednoduse proto, zZe docela dobie funguji.

Metoda UNIFAC se ukézala byt opravdovym prilomem. Je to v podstaté genericka
metoda, kterd dovoluje vypocitat aktivni koeficienty ze skupinovych piispévkit funkénich
skupin. Pohlizi tak na kapalnou fazi jako na roztok funkc¢nich skupin, coz znamena velky
pokrok a obrovské zjednoduSeni, protoze se vystaci s matici interakénich piispévkl pro
funk¢ni skupiny, ze kterych je mozné konstituovat vlastné témét vSechny latky. Samoziejmé
pro nékteré typy latek (jednodussi, bez specifickych interakci) metoda fuguje docela dobte,
pro nékteré systémy (napf. asociujici ¢i solvatujici) metoda funguje hirfe ¢i selhava.
Kazdopadné dosla Sirokého pouziti jak pro prvni odhad redlného chovani systému (pro rizné
ucely vyuziti v€etné primyslového), tak i jako jisty ,,benchmark® pro porovnavani predik¢ni
uspésnosti nadale vyvijenych predpovédnich metod.

Hlavni autor tohoto veleuspésného modelu Aage Fredenslund (v r. 1974 postdoc
v Berkeley) se stal profesorem a vedoucim Dep. Chem. Eng. na Déanské technické univerzité
v Lyngby. Velmi si vazil E. Haly a v r. 1975 (pfi uc€asti na kongresu CHISA) navstivil LCHT.
Pii té prilezitosti byla domluvena spoluprace a mj. i staze Vlastimila Ruzicky a moje
v Lyngby.

S rozvojem metod pro experimentalni stanoveni fazovych rovnovéah za vysokych tlaki
doslo 1 k rozvoji vyuziti stavovych rovnic. Pro praktické pouziti §lo v drtivé vétSin€ o stavové
rovnice kubické, odvozené z Redlichovy—Kwongovy rovnice (semi) empirickymi upravami,
které dovolily vystihnout i chovani kapalné faze, a tudiZ i popis vysokotlaké fazové
a Peng—Robinson (1976). Riizné modifikace se v tthrnu pocitaly na stovky, pfi¢emz jejich
velka ¢ast byla vénovana upravam pravidel pro vypocet smésnych parametri rovnic. Novou
ideou na konci této dekady bylo zapojeni vyrazii pro Gibbsovu dodatkovou funkci do
sméSovacich pravidel (napt. Huron a Vidal, 1978). Timto propojenim byla oteviena moznost
vyuziti pfedpovédni schopnosti metody UNIFAC (a podobnych modelil) 1 pro soustavy za
vysokych tlaki.

Jednim z vyznamnych efektli vyvoje predpovédnich piispévkovych metod bylo, Ze
dovolily vyrazné tspory a zefektivnéni ,,celosvétové politiky” v oboru meéteni fazovych
rovnovah. Postupem doby veslo dobfe ve zndmost, které typy interakci funkénich skupin jsou
jiz dostate¢né prozkoumany a ovéfeny, takze funguji dobie, a naopak, které ¢asti piislusné
matice parametrll jsou prozkoumany nedostatecné, a kde to dosud nefunguje. To samoziejmé
dovoluje experimentatorim, aby se systematicky soustfedili na prométeni soustav, které
dovoli odhadnout, resp. Iépe experimentdlné¢ podlozit hodnoty interakénich parametri
funk¢nich skupin, pro které potiebné parametry chybi. I my po dlouhd 1éta pouzivame jako
argument pro ospravedlnéni nékterych experimentalnich aktivit to, Ze vlastné systematicky
dopliujeme tabulky potfebnych parametri ptedpovédnich metod, coz Ize tézko zpochybnit.

Na pocatku 70-tych let byla odvozena piesna stavova rovnice modelové tekutiny tuhych
kouli (Carnahan—Starling) a celd dekada se pak nesla ve znameni studia stavového chovani
tuhych téles a jejich smési. Tomas Boublik odvodil (nezavisle na tymu Aliho Mansooriho,
ktery dospél k témuz) stavovou rovnici pro smés tuhych kouli, spolu s I. Nezbedou realizovali
uspeésné jako prvni ve stiedni a vychodni Evropé molekularni pocitaCové simulace tekutin
tuhych téles a ve spolupraci s J. Pavlickem odvodili stavové rovnice pro tuhd konvexni télesa
a jejich smeési. Dluzno poznamenat, Ze vnaSem lokdlnim slangu byla statisticka
termodynamika oznacovana jeko ,,défilambda®, prost¢ proto, ze proménné ,,d—¢p—A“ se v
daném oboru zhusta vyskytuji. Ke konci této dekddy doslo k rozvoji poruchovych teorii
(Barker—Henderson, Weeks—Chandler—Andersen). ,,Défiland’acka*™ ¢ast nasi laboratofe se do

63



tohoto trendu velmi pohotové zapojila. Ivo Nezbeda a Bill Smith pfisli s teorii RAM
(Reference-Average-Mayer).

Sedmdesata 1éta se vyznacovala tim, ze jsme vyvijeli 1 rizné spole¢né mimopracovni
aktivity, které by z dneSniho pohledu byly patrné oznaceny jako ,team building”. Kazda
komunita v t¢ dob¢ Zila trochu sama pro sebe a naSla si své ritualy a zpusoby, jak si Zivot
zpestiit. My jsme tehdy pravidelné provozovali jogging a vybihali i né€kolikrat tydné po
riznych trasach do Roztockého hije, nejdale az na Levy Hradec. O téchto ,,vybézich® se
vedly podrobné zaznamy, které mame dodnes. Obcas jsme si také hromadné zasli na stadion
nebo do bazénu VSZ porovnat fyzickou kondici stehdy publikovanymi doporu¢enymi
tabulkami.

Konaly se rovnéz ,,poledni Sachy* (nazyvané ,,Sdhlo*), téméi kazdy druhy den jsme s
Ivem Nezbedou sehrali 3 bleskové partie na 2krat 5 minut. I vysledky téchto soubojii jsme
podrobné zaznamenavali a seSitek se skore mnoha set partii rovnéz dodnes uchovavame.
Sedéli jsme tehdy ve dvou propojenych mistnostech v suterénu tam, kde je dnes NMR, a
profesor Hala se na tato klani dosti Casto pfiSel podivat. Na ostatni nase mimopracovni
¢innosti (v jeho ocich jisté infantilni) pohlizel se shovivavosti a nadhledem. Pokud vsak $lo o
Sachy, byla v&c vaznéjsi — zpravidla nam ,kibicoval®“ a obcas projevil pfani si zahrat. Pak
obvykle vyvstal problém, protoze — upifimné fe¢eno — Hala nehral Sachy nijak zvIast’ dobfte,
ale hrozné& nerad prohraval. TakZe se zpravidla hralo docela dlouho a abychom se viibec mohli
vratit k praci, musel nékdo Héalu nechat vyhrat.

Vedli jsme pribézné také kroniku, kde se zaznamenavaly rizné dobové pozoruhodnosti,
postiehy a hlavné ptihody z konferenci. Udrzovali jsme také sesit s evidenci dobrych skutkti a
Zlutych karet (napomenuti za prohfesky) jednotlivych lidi. Ivan Wichterle mé tyto archivalie
v Supliku. Kdyz je ¢lovéku smutno, staci se do téchto dobovych svédectvi podivat a hned je
veseleji.

Nejpiln€jsim glosatorem oné epochy byl Karel Hlavaty, ktery si psal témét denné své
zazitky osobitym stylem do malych notyski zvanych ,,Zapisky konfidenta®. Téch notyska
popsal pét, Sesty uz jen nacal. K ukoncéeni série vedla vyzna¢na udalost, popsana v posledni
¢asti seSitku patého. Byla to akce ,,Parnik®, kterou 6. ¢ervna 1974 potradala mistni organizace
SSM (Socialistického svazu mladeze). Vyletni plavby s jidlem, pitim 1 tancem na parniku po
Vltavé smérem k Davli se zacastnil témét cely tstav 1 n€kolik lidi z dalSich ustavi Akademie
veéd. Na zpatecni cesté se na néjaky ¢as zakotvilo pod ,,Mostem Inteligence* a opékaly se tam
buity. U ohné doslo kincidentu mezi Karlem Hlavatym a exponentem KSC Mikusikem
z Ustavu fyzikalni chemie. Mikusik nasledné K. Hlavatého udal, coz ve vysledku vedlo
k tomu, Ze kolega Hlavaty musel odejit z Gstavu. Udalost pak méla vyznamny disledek i1 pro
mne: Hélovi se podafilo misto po Karlu Hlavatém pro nasi laboratof uh4jit a dostal jsem ho
ja. V tehdejSich pomérech (byl monohalety ,,stop stav‘) bych jinak asi Sanci viibec nemél.

Léta osmdesata

Na pocatku dekady vySly dv€ knizky — T. Boublik, I. Nezbeda a K. Hlavaty: Statistical
Thermodynamics of Simple Liquids (1980), zaméfena na matematicky aparat oboru, a druha
E. Hala, K. Aim, T. Boublik, J. Linek a I. Wichterle: Rovnovaha kapalina—para za normalnich
a nizkych tlaka (1982), ve které byl aktualizovan pfistup ,,aktivitni + fugacitni koeficient™ pro
vypoCty fazovych rovnovéh a byla zavedena metoda maximdlni vérohodnosti pro odhad
parametrit modelti.

Kulminovaly snahy o vylepSeni metody UNIFAC. Vznikly a dale byly rozvijeny dvé
verze s teplotnimi zévislostmi parametrit — modifikovany UNIFAC Dortmundsky (Gmehling
a spol.) a modifikovany UNIFAC Lyngbysky (Fredenslund a spol.). Dalsi snahou bylo
zavedeni asociaCnich a solvatacnich parametri scilem vytvofit model (nazyvany
SUPERFAC) pro soucasnou piedpoveéd’ rovnovah kapalina—kapalina a kapalina—para. Tento
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model se stal na ¢as mym osudem poté, co se mi po 6 letech (Halova i mého) snaZeni podatilo
vr. 1981 vycestovat na 9 mésici do Lyngby na DTU k Fredenslundovi. Celou tu dobu jsme
se snazili SUPERFAC dotédhnout, ale s odstupem ¢asu je nutno pfiznat, ze to bylo ohledavani
slepé ulicky. Model sice fungoval velmi dobfe pro dvouslozkové soustavy a byl schopen
popsat zaroven rovnovahu kapalina—para, rovnovahu kapalina—kapalina a obc¢as 1 sméSovaci
enthalpie, ale nepodaftilo se ho rozumné rozsifit na viceslozkové systémy.

Do vysokotlakého experimentovani se zapojil Zdenck
Wagner. Rovnovazna cela pro vysokotlaka méfeni fazovych
rovnovah vyrazn¢ zmeénila podobu. Sklenéné téleso bylo
nahrazeno robustni konstrukci z nerezu a vizualni sledovani
obsahu cely umoziiuje jen malé prihledové okénko. Objem 65

cm’, max. tlak 10 MPa, max. teplota 100 °C.

Obr. 9. Vysokotlaka rovnovazna cela bezpe¢ného typu

realné latky, zaloZzenymi na teoretickych zékladech. Vychazelo se z poruchové teorie
s vyuzitim jednodusSich potenciali mezimolekularnich interakci. Stavové rovnice typu
»augmented van der Waals“ se uz zacaly pro vypocty stavového chovani, ale i fazovych
rovnovah (metodou ,,fugacitni + fugacitni koeficient) realnych latek $iteji pouzivat. Sirokého
uplatnéni pfi konstrukei tohoto typu stavovych rovnic dosly pro vyjadieni jejich referenéni
¢asti stavové rovnice tekutin tuhych téles odvozené v nasi laboratofi (a jsou celosvétove
pouzivany dodnes).Podrobnéji jsme se zabyvali chovanim jednotlivych ¢lenti stavové rovnice,
a to jak ve srovnani s pseudoexperimentalnimi daty molekularnich pocitacovych simulaci, tak
1 ve srovnani ptimo s chovanim redlnych latek.

V roce 1983 Ivo Nezbeda usporadal v Liblicich prvni konferenci o statistické mechanice
kapalin. Zalozil tak tradici velmi Uspé$né (ne-li nyni viibec nejlepsi) konference v tomto
oboru. Od druhé konference uvedené fady putuje toto setkani po Ceskych krajich se ctyfletou
periodou. Jméno ,,Liblicka™ ji ztstalo, do Liblic se ale uz nikdy nevratila.

Obr. 10. Takto jsme vypadali v osmdesatych letech

Dale se rozvijely metodiky molekuldrnich simulaci Monte Carlo a molekularni
dynamiky. Ivo Nezbeda zacal s Billem Smithem pracovat na primitivnich modelech pro
asociujici kapaliny. Do skupiny v té dobé nastoupili Jifi Kolafa (Nezbediv aspirant) a Bohous
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Ttiska (Boublikiiv aspirant). Zajimavé bylo, ze pfi prvnim piijimacim pohovoru si Jiii Kolafa
néjak neporozumél s Halou a neuspél. Posléze se vSak z n¢j stal pocitacovy a simulacni guru a
byl velkym piinosem. (Je Skoda, ze s nami nezustal; dal pfed lety prednost pedagogice v
Ustavu fyzikalni chemie na VSCHT.)

Konec osmdesatych let byl pro nas smutny. Po tfitydenni nemoci zemiel koncem srpna
1989 profesor Hala, coz byl pro nas sok a pocit osifeni, ktery jsme dosud neznali.

Léta devadesata a nulta

Doslo ke znovuspojeni obou skupin, které po jistou dobu fungovaly jako dva nezavislé Utvary
(jeden vedeny E. Halou, druhy vedeny T. Boublikem). Na doporuceni profesora Jakoba de
Swaan Aronse (v r. 1991) laboratof pfijala jméno Termodynamicka laborator E. Haly
(TLEH). Posilili nds Martin Strnad (absolvent MFF UK, aspiranturu délal u Roberta Ponce) a
zejména Martin Lisal (absolvent fakulty strojni CVUT) vr. 1996, poté, co pies dva roky
stravil v Japonsku.

Pocatek devadesatych let byl ve znameni studia soustav, jejichz molekuly inteaguji
prostfednictvim Lennard—Jonesova potencialu. Jednim z vyuasténi této prace byla presna
stavova rovnice pro Lennard—Jonesovskou tekutinu (Kolafa a Nezbeda, 1994). DalSim
dilezitym poc¢inem bylo odvozeni metody reakéniho souboru (,,reaction ensemble method*)
pro pocitacové simulace chemickych a fazovych rovnovédh (Smith a Ttiska, 1994), coz je
prilomova a vysoce citovana prace. Rozvijena byla poruchova teorie pro anisotropni
molekuly s vyuzitim Kiharova potencidlu. Molekuldrni pocitacové simulace postoupily do
taze aplikaci pro realistické potencidly a ,,redlné latky“. Ivo Nezbeda a spol. se zacli vénovat
teoriim pro vodu a dalsi asociujici tekutiny a praci na stavovych rovnicich dalsi generace,
s pouuzitim primitivnich modelli asociace pro formulovani referenéniho ¢lenu. Martin Lisal
se uspeéSné soustfedil na pokrocilé metody pocitacovych simulaci (napf. pro reagujici
systémy).

Obr. 11. TLEH na prahu nového tisicileti
Zleva: J. Slovak, K. Aim, Z. Wagner, M. Pfedota, I. Nezbeda, M. Strnad, S. Bernatova, J. Linek, J. Kolafa, 1.
Wichterle, S. Psutka, M. Lisal

Obsazeni TLEH na pfelomu devadesatych a nultych let ilustruje foto na Obr. 11. Od té
doby Jirka Kolafa piesel na VSCHT, technik Stépan Psutka odeSel v r. 2007, Martin Strnad
bohuzel tragicky zahynul na horolezecké vypravé v Alpach. Honza Slovak odesel, tusim,
vroce 2003. Milan Pfedota, dalSi byvaly doktorand Ivo Nezbedy, stravil pies 3 roky
v Americe, ted’ je na JihocCeské univerzite, ale u nas stdle ma vazek a spolecné granty s Ivem
Nezbedou a Martinem Lisalem.
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V nultych letech doslo 1 kjisté renesanci experimentdlnich aktivit. PfiSla Lenka
Moravkova a zabyva se densimetrickymi métfenimi kapalin a kapalnych smési za normalnich
a zvySenych tlaka. Mij doktorand Babic¢ ozivil vysokotlaké experimenty a proméfil soustavy
alkanoll s oxidem uhli¢itym. Za normadlnich tlakli byly pro sérii soustav studovany fazové
rovnovahy v kombinaci s esterifikaéni &i transesterifikaéni reakci. Z VSCHT k ndm
nastoupila Magdalena Bendova, kterd si s sebou pfinesla problematiku experimentalniho
studia rovnovah v systémech siontovymi kapalinami a uvedla do provozu zakalovou i
objemovou metodu pro stanoveni rovnovah kapalina—kapalina.

Mezinarodni spoluprdce

nejvyznamngéjsi byla a stéle je spoluprace s jiz zmiiovanym Williamem R. (Billem) Smithem,
puvodné vedoucim Katedry matematiky na Univerzité v Guelphu, Ontario. Spoluprace
s Billem se datuje od roku 1977, kdy se s nim Ivo Nezbeda ndhodou potkal na Rice University
v Houstonu a spiatelili se. Od té doby spolu (a zpravidla s dal§imi spoluautory z Ceska)
v oboru statistické termodynamiky a snad vSichni kolegové z tohoto oboru u néj absolvovali
(mnozi opakovan¢) del§i pracovni pobyty. Pred n€kolika lety se stal zakladajicim dékanem
nové budované University of Ontario Institute of Technology v Oshawé€. V r. 2008 slavil 65.
narozeniny a pii této pfilezitosti vydal Collection zvlastni ¢islo, protoze Bill pro ¢eskou
védeckou komunitu udélal opravdu velmi mnoho.

Zasluhy §ir§iho dosahu mél i Aage Fredenslund z Danské technické university v Lyngby,
kde vedl Dept. Chem. Eng., coZz bylo po dlouhd léta v naSem oboru jedno z nejlepSich
evropskych pracovist. Kromé mne méli prilezitost pracovat u ného delsi dobu i Vlastimil
Rizicka, Tomas Misek, Zdenck Wagner a dal$i. BohuZel, Aageho jsme tady vidéli naposledy
na CHISE v roce 1994, zemfel v listopadu 1995.

Yura Kalyuzhnyj a Andrij Trokhymchuk, ptivodem z Ustavu teoretické fyziky ze Lvova
na Ukrajing, jsou dal§i Nezbedovi spolupracovnici, ktefi u nas mnohokrat hostovali. Mezi
dlouhodobé spolupracovniky v kategorii ,,d—@—A" patii také Horst Vortler z Lipska a Johann
Fischer z University v Bochumi, nyni jiZ ptes 10 let na Universitét fiir Bodenkultur Wien.

V oblasti molekularnich pocitacovych simulaci probihala v poslednich letech intenzivni
spoluprace se skupinou Alaina Fuchse (Université Paris-Sud, Orsay), zejména s jeho kolegy
Bernardem Rousseauem a Philipem Ungererem z Institut Francais du Petrole.

Maurizio Fermeglia je skvély kamarad z University v Terstu, se kterym jsem sdilel
mistnost v Dansku a pracovali jsme spolu na inkriminovaném modelu SUPERFAC. V Terstu
jsem jim pak pomadhal se zavedenim experimentalniho programu méteni za vysokych tlaku.
Dnes jsou Maurizio s Martinem Lisalem partnery v jiz konCicim projektu 6. Ramcového
programu MULTIPRO.

Henry V. Kehiaian byl zajimavou a charizmatickou osobnosti. Po rodi¢ich byl snad
turecko-arménského pivodu, narozen v Rumunsku. V Sestnécti letech pieSel do Polska, kde
pusobil na Polské akademii véd, a kde se ozenil. Pak emigroval, stravil néjakou dobu
v Americe a zakotvil v PafiZi. Jeho Zivotem byla prace s termodynamickymi daty, byl velmi
¢inny v [IUPAC a CODATA, mluvil plynné¢ mnoha jazyky. Pracovni styky jsme s nim méli od
pocatku osmdesatych let, poslednich asi 15 let byl hlavnim spolupracovnikem Ivana
Wichterleho a spol. pfi zavrSeni jejich dlouhodobé systematické prace s vydavanim
bibliografie rovnovah kapalina—para. Tato bibliografie méla pocatek uz v Halové monografii
z 50. let a byla pribéznou aktivitou az do ukonceni pted tfemi roky. H. Kehiaian ve zminéné
fazi velmi piispél co do metodiky, up-to-date softwarového feSeni a marketingu. (Henry
bohuzel zemiel pted vanocemi 2009.)
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Bylo by mozno uvést mnohé dalsi, zminim ale uz jen Petera T. Cummingse (ptivodné
z University Tennessee, Knoxville, nyni Oak Ridge National Laboratory a Vanderbilt
University), ktery je dnes jednou znejvétSich autorit a u néhoz dlouhodobé pobyli Ivo
Nezbeda, Milan Pfedota a Lukas Vicek.

Budoucnost

V budoucnosti bude samoziejmé zaleZet na tom, jak se bude vyvijet prostfedi a jak se bude
vyvijet badani. O perspektivni sméry vyzkumu jak v experimentalni termodynamice, tak i
v teoretické statistick¢é termodynamice a molekularnich simula¢nich vypoctech, nouze
nebude. Otazkou je, na co budeme stacit a v jakém personalnim obsazeni. Kdyz odectu nasi
starS§i generaci, tak mi z toho vychazi, ze zanedlouho teoretickd Cast zlstane na bedrech
Martina Lisala a Sasi Malijevského, zatimco experimentalni ¢ast pfevezmou ,,mladé¢ damy*
Magdalena Bendova s nedavnou posilou Zuzanou Sedldkovou, za podpory Zdenika Wagnera.
Jesté jim néjakou dobu pomizeme a pak uz jim jen budeme drzet palce ...

Karel Aim

R~

Obr. 12. TLEH v prosinci 2009
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Vypocetni zazemi Gstavu

vvvvvv

pocitacl; ty byly u nas do té doby vyhrazeny jen matematickym specialistim, protoze jejich
zkroceni bylo velmi pracné a jejich programovani jesté pracnéjsi. Z téchto divodii byl proto
velmi zasluzny pocin prukopnika ¢eskoslovenského chemického inZenyrstvi, ing. Jana Marka,
CSc. z Chemoprojektu, ktery v r. 1962 zorganizoval jeden z prvnich kursti programovani v
(prestoze slozité vyrazy se stale jeSté musely rozepisovat na jednotlivé matematické tkony.)
Pred érou autokddu se programovani délalo pomoci ptikazii ve dvojkové ¢i osmickové
soustave. Do tohoto kursu mne — coby aspiranta — piihlasil prof. Eduard Héla, aniz mél jasnou
predstavu, k ¢emu ze to mize byt dobré, ale budouci vyvoj jen potvrdil jeho obvykle
v§estrannou intuici.

Ke skutecné praxi pak zakratko doSlo na pocitaci Sirius (Vyzkumny ustav hutnictvi
zeleza, dvé zastavky za Balabenkou, tj. bez metra v ukrutné dalce), kde jsem se téz poprvé
setkal s Pavlem Mitschkou a Petrem Schneiderem, ktefi tam také zacinali své kroky v
numerickém experimentovani. Byl to UZasny a docela novy svét: programy se psaly v
ponékud zjednodusenéjsi modifikaci autokodu, prepisovaly na dalnopisech Creed do pétistopé
papirové dérné pasky, a pak cetly snimacim zafizenim. Vysledky tehdy neuvéfitelné
komplikovanych a dosud té€Zko proveditelnych vypocti (napt. nelinearni regrese) zdanlive
bleskové vychazely ptes rychlodérovac pasky Facit (par set znakl/s), a vydérované pasky
vysledkl se pak musely piecist a vypsat na dalnopise. Facit byl opravdu Spickovy pfistroj,
jehoz Cinnost (tj. “vrtani direk”, jak jsme fikali) ohodnotil prof. Hala pfivedeny na exkurzi,
profesionalnim povzdechem fyzikdlniho chemika, ze “entropie se tady z toho jen vali®.
Zatizeni byla umisténa asi na dvaceti ¢tvereCnich metrech a kazdy si musel sdm vSechno
pomérné slozité obsluhovat.

V 1. 1965 pak byly piipraveny projekéni podklady pro vystavbu a zfizeni vypocetniho
stiediska v ustavu, ktery mél byt osazen sovétskym pocitatem Minsk-22. Nic z toho se vSak
nerealizovalo, zfejmé pro chronicky nedostatek Minskd.

Dalsi, pro nas znamenité zlepSeni podminek znamenal navrat do Chemoprojektu na
National Elliott 803B (anglicky pocita¢ vyrabény od r. 1961). Zpocatku byl umistény na
Ministerstvu chemického primyslu ve Stépanské ul. v sale, jehoZ “tapety” byly tvofeny
zbytky elektronkového URALu-1. Ten vSak podle tamnich technikii nikdy nefungoval
(4dajn€ museli kazdy den donést nisi novych sklenénych elektronek k vyméné a gumovou
palickou zlepSovat kontakty ostatnich). Elliott mél 4 kB RAM (to neni chyba, opravdu cti:
Ctyfi kilobajty), pracoval stejnou technologii jako Sirius, ale technicky byl lepsi. Sem jiz
zacinalo dochazet stale vice lidi z ustavu, imémé tomu, jak vyhody vypocetni techniky
pronikaly do povédomi odborné vetejnosti. Stale bylo ale nutné si objednavat omezeny
strojovy ¢as tyden pfedem. Zakratko se objevila i prvni fadkova rychlotiskdrna Analex, ¢imz
odpadla zhruba polovina manipulaci s papirovou dérnou paskou a snizilo se tak riziko jejiho
pretrhavani (velmi Castého). Slepovani pasek a ruéni vykrajovani direk tzv. dérovatkem byl
vibec na$ denni chlebi¢ek. Velkou pomoci proto bylo, kdyz si ustav pronajal od posty
dalnopisny stroj a umistil do mistntistky fidi¢i za dilnami, kde se daly poskozené pasky nejen
kopirovat ale i opravovat. Chemoprojekt vSak koncem Sedesatych let vyménil Elliott za
dérnostitkovy IBM, a tak jsme my — zvykli na dérné pasky — hledali nahradni moZnosti.

To se zase uz mnohde pracovalo jen s osmistopymi paskami, coz byla pro nas dalsi
komplikace. Napt. na nevidany dansky stolni po¢itaé GIER do ReZe jsme jezdili, jak se dalo:
nekdy vlakem ze Sedlece, jindy nas odvezl pan Nezerka tstavnim autem do Podmorané,
odkud se muselo jit asi kilometr mezi Vltavou a Zzeleznici po pé&Since vydatné zarostlé
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koptivami. Programy se jiz psaly v tehdy modernim Algolu, ktery umoznil snadné

Dalsi dostupnou pocetni stanici byl Minsk na “hnojarné* v Suchdole. Jeho nespornou
vyhodou byla kratkd vzdalenost od tstavu a pomérné vysoka odolnost, protoze pocitac byl
ziejm¢ konstruovan na sibifské podminky. Klimatizace, bez niz dosud zadny z pocitact
nefungoval, se provozovala tak, ze kdyz bylo na sale moc teplo, tak se jednoduse vyvétralo.
Jeden z probléml bylo formalni vzezieni vysledki, nebot’ rychlotiskarna pouzivala roli
bézného baliciho papiru bez vodici perforace, takze fadky zpravidla nemivaly konstantni
rozteCe. Naproti tomu uméla azbuku, ¢ehoz se dalo vyuzivat k produkci legracnich texta
zejména po r. 1968. Jina tiskana uméla zase produkovat jen uzouckou telegrafni pasku, tak
jak ji muzete vidét v Menzelovych Ostte sledovanych vlacich. Zkratka: pokrok.

Rok 1970 byl pro ustav pielomovy — na zelené louce se zacalo stavét naSe vlastni
vypocetni stiedisko (dnes v té€ budové sidli Technologické centrum). Pfi tom jsme uz
dochézeli do PVT v Karlin€, pomalu si zvykat na dérnostitkovy systém. Nové stfedisko bylo
osazeno pocitatem TESLA-200, naStésti pro nas postaveného jesté z licencnich
francouzskych souéastek; byl to velky salovy potita& (na ploge 100 m?) s dérnostitkovym
vstupem, magnetopaskovymi jednotkami, velmi kvalitni tiskdrnou a 128 kB RAM. Projekt
vypocetniho stfediska odpovidal dobovym zvyklostem: ve dvou podlazich byli kromé vedeni
centra (ing. Vladimir Horyna + sekretarka), 4 systémovi programatofi, 4 technici-elektronici a
nejméne 6 operatorek pro trojsménny provoz. Na vrcholu sldvy tam pracovalo pres 20 lidi.
Ustavni uZivatelé si rychle zvykli na pohodli oprav na titcich. Mechanickym problémem
vSak zlstavala nutnost opakovaného “vhanéni* krabic Stitkl s programy a daty do stroje, a to i
po jediné nepatrné opravé. Snimag, trpici mechanickymi poruchami, obcas zpusobil
rozzvejkani papirového Stitku k velké nelibosti uzivateli i1 technikl, kteti museli zbytky
papiru vydloubavat. Téméf neomezeny piistup ke strojovému casu a pocitaé v domé
predstavovaly nespornou vyhodu. Pozitivnim pfinosem pro chemické inzenyrstvi bylo, ze s
narostlymi a pfiblizenymi vypocetnimi moZnostmi se mohly otvirat dosud nefeSitelné
problémy. Prakticky jedinym programovacim jazykem se stal univerzalni Fortran.

Tesla vSak pomalu dosluhovala, a moZznou ndhradou na konci sedmdesatych let se stal
vykonngjsi sovétsky EC-1033. Tak jako tak, nic jiného nebylo na vybér. Znamenalo to ovSem
odstavku stfediska na dlouhé mésice, protoZe budovu bylo nutno zevrubné rekonstruovat. V té
dobé jsme museli vzit zavdék tézkopadnym (3x tydn€) dovazenim krabic programu a
magnetickych pasek k astronomiim do Ondfejova, do UTIA na Mazance, ¢ kamkoliv jinam,
kde nas vzali na milost. "Ecé¢ko" se po dlouhé dobé mnoha détskych neduht nakonec prece
jen rozbéhlo, a pokud fungovalo, tak znamenalo vydatnou intenzifikaci prace. Pozdé&ji ptibyly
1 diskové svazky pro pfimy pfistup, coz umoznilo jednou provzdy ulozit programy ¢i data a
zmény délat jen pomoci opravnych S§titkli, ¢imz se podstatn€ minimalizovala potieba
mechanickych operaci. Koncem osmdesatych let se dokonce zacala budovat interni sit’ s
terminaly (bylo jich po Gstavu vice nez 10), ze kterych se témét vSe dalo autonomné tidit bez
osobnich navstév stfediska. V té dobé doslo téz ke stavbé (dosud stojici) ocelové véze,
nazvané podle tehdejSiho Séfa stiediska “Rosenbaumovo ucho®, ptes kterou se zkousela
komunikace s UTIA na prot&j§im vltavském biehu. Fyzikalnici si tehdy pofidili pokojovy
pocita¢ Robotron vychodonémecké produkce, ktery se tvafil, ze uz pracuje na principech
dneSnich PC. Mimo jiné se dal pouzit i jako terminal k “uchu® pro dalkové ukolovani
rychlych pocitac¢li na Mazance. Prenos dat byl vétSinou zdlouhavy — a jak se zdéalo — zavisly
na mnozstvi vran prolétajicich optickou trasou.

Nedlouho pfed sametovou revoluci bylo na ,,vys$Sich® mistech rozhodnuto, ze se
vypocetni stfedisko ptfebuduje na centrum celoakademického vyznamu, a tak byl nainstalovan
novy, podstatné rychlejsi sovétsky pocita¢ — EC-1045. Dlouho jsme si ho vSak neuzili,
protoze v ramci delimitace byl provoz stale vic a vic omezovan. Kromé& toho se pocatkem
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devadesatych let objevila — jako vzacnost a jako pievelikd investice — prvni pisicka (i jen
obycejnd slusovickd 286-ka stala ¢tvrt milionu korun!). Osobni pocitace pak v kratké dobé
zajistily rychlou zéhubu jiz zkomirajiciho vypocetniho stfediska a dalsi piekotny vyvoj uz na
sebe nedal dlouho ¢ekat. Dnes po dvaceti letech, kdy mé prakticky kazdy sviij vlastni pocitac,
se nam zda cela zde popsana historie k neuvéteni. Stejné tak jako moznosti, které ptinesl
Internet: vzdyt' uz se ani nenamahame jit ptes dvir do knihovny precist si nekteré Casopisy.
Vsecko mame na stole jen za namahu nékolika kliknuti.

Ivan Wichterle

71



Od katalyzy k texture a transportu v porech

Jedna z cest, kterou se ubirala heterogenni katalyza v naSem ustavu zacinala takto: Existoval
Chemicky tstav (dnes Ustav organické chemie a biochemie AV CR) na Flemingové namésti
a jednou z Casti tohoto ustavu bylo oddé€leni technologické, kterému S$éfoval profesor
Vladimir BaZant; z tohoto oddéleni potom vznikl nas Gstav, ktery se tenkrat jmenoval Ustav
teoretickych zakladti chemické techniky (dneska je to zkracené na Ustav chemickych procesii)
syntéza alkyl- a arylchlorsilanti, na druhém misté byla heterogenni katalyza. Katalyza teprve
zacinala a nebyla konstituovéana jako néjaky obor. Vzpominam si, Ze na vysoké Skole jsem se
setkal s katalyzou jedin¢ v organické chemii, a to, Ze na hydrogenaci byl dobry Raney nikl
nebo platina na aluminé. S katalyzou se dalo setkat na technologickych katedrach, v ptipadé
hovoru o kyselin¢ sirové, amoniaku a kyseliné dusi¢né. Tam se obvykle probiraly
technologické aspekty a katalyza jako obor se teprve zacala konstituovat.

V takové situaci zacala katalyza na Ustavu organické chemie a biochemie a pozdéji tedy
na naSem ustavu. Impulzem pro to, jak se ma katalyza studovat, se staly postupné dv¢ knihy.
Jednou byly Chemical Process Principles a tu napsali Hougen a Watson v roce 1944 a k ndm
se dostala az teprve po valce. Druhou byl Ingoldav spis o fyzikalni organické chemii; ten
vySel vroce 1953 v Anglii a u nas byl pomérné¢ promptné pielozen. Ingold tuto knihu
nenapsal o katalyze, ale ve snaze klasifikovat nebo pochopit organické reakce. Propagoval
takové véci, jako byla Taftova rovnice, kterd dokazala fici, jak bude (kdyZ zname rychlost
reakce jedné latky) vypadat rychlost reakce v pripadé, Ze na reakénim centru obménime
néjaky substituent. Rovnice méla dvé konstanty, jednu pro substituent a druhou pro typ
reakce.

Doktor Milo§ Kraus tenkrat pfisel s ideou, ze by bylo mozné tento pfistup aplikovat i pro
heterogenn¢ katalytické reakce. Proto se zméfila celd fada reakci s proménnymi substituenty;
tteba dealkylace alkylfenolu, kde se alkyly ménily co do struktury i co do polohy na
fenolovém kruhu a docela to fungovalo. Druhy smér byl vice chemicko—inzenyrsky a
zalozeny hlavn€ na tom, co fekli tenkrat Hougen s Watsonem. Pro nds to bylo velmi
podstatné, protoze katalyza byla v takovém stadiu, ze se katalytické reakce studovaly obvykle
ve vsadkovém reaktoru, na ktery byli vSichni zvykli. V tomto reaktoru vSak neslo odlisit
prabéh reakce od ¢asovych zmén katalyzatoru. Tyto dva dé&je se daly odlisit v integralnim
reaktoru, tj. v trubce s nasypanym katalyzatorem, kterou protéka reakéni smés a urCuje se
vystupni koncentrace z reaktoru. VSichni uZivatelé byli vedle z toho, jak vyjadfit reak¢ni
rychlost. Do té doby se ve fyzikalni chemii reak¢ni rychlost psala jako derivace koncentrace
néjaké klicové slozky podle €asu, dc/dt, ale v integralnim reaktoru Zadny €as neexistuje. Proto
se zkouSelo, co by se hodilo misto Casu, aby se dostala reakéni rychlost. Pravé Hougen
s Watsonem ukazali, Ze se musi udélat materidlova bilance integralniho reaktoru. Z toho
vyplynulo, Ze reak¢ni rychlost se da urcit jako derivace konverze podle veli¢iny, kterd se
mohla zhruba nazvat ,,doba setrvani“ reak¢ni smési v reaktoru. To byla jedna podstatna véc
ztéto knihy a druhou byla Hougen-Watsonovska kinetika (dnes se Casto pouziva néazev
Hougen—Watson—Langmuir—Hinshelwoodovska: HWLH). Do té doby se ve fyzikalni chemii
ucila obvykle kinetika prvého a druhého fadu. Hougen a Watson ukdzali, jak se daji
odvozovat kinetické rovnice pro rtizné pribéhy reakce na povrchu tuhého katalyzatoru.
Kromé toho prokézali, Ze se véc silné zjednodusi, kdyz se bude pracovat s pocate¢nimi
reakénimi rychlostmi, tj. s rychlostmi ziskanymi v ptfipadé, Ze integralnim reaktorem protéka
reakéni smés natolik rychle, ze mnozstvi produktu je velmi malé. Pak se dala HWLH kinetika
pomérn¢e snadno analyzovat. S HWLH kinetikou byla spojena jest¢ dalSi otdzka, a to
ovlivnéni katalytické reakce transportem latek ve formovanych tabletach katalyzatoru, které
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se pouzivaji v prumyslovych reaktorech. Do takovych reaktorti se nedd nasypat praskovy
katalyzator (obvykly v laboratofi), protoze reaktorem, ktery je naplnény jemnym praskem, se
neprotlaci zadna reakéni smés. Proto se katalyzator musi upravit do néjakych tablet, které se
do reaktoru nasypou a potom je pritok mozny. Bylo ziejmé, ze aktivni povrch katalyzatoru
jiz neni ve styku s objemovou fazi reakéni smeési, a ze musi nastat n¢jaky transportni proces,
ktery z objemu reakéni smési reaktanty pfinese k vnéjSimu a hlavné vnitinimu povrchu (port)
a produkty vynese zase z téch pora ven. Ovlivnéni katalytické reakce takovym transportem
bylo zndmo jiz pted druhou svétovou valkou. Thiele v t¢ dobé publikoval analyzu problému,
zavedl pojem ,faktor ucinnosti“ a po valce problém vyftesil (pro nejjednodussi kinetiku
prvého tadu).

Protoze v ustavu jsme pracovali s Hougen—Watsonovskou kinetikou, zacali jsme se
vénovat faktoriim ucinnosti pro tento druh kinetickych rovnic. Vznikal ovSem problém,
protoze v této kinetice se vyskytovaly koncentrace nejen vychozich slozek reakce, ale i1
produktti. Jak tedy vyjadfit koncentrace riznych slozek i produkti pomoci koncentrace
vychozi slozky? VSeobecné se pro transport pouzival Fickav zakon, tzn. ze latkovy tok slozky
je umérny gradientu koncentrace a konstantou umeérnosti je néco, co se pise jako D a dnes se
tomu tika efektivni difuzni koeficient, a pfitom nikdo vlastn& nevi, co to je. Uvaha byla, Ze se
zméii kinetika reakce na prasku, pak kinetika reakce na tabletovém katalyzatoru, spocte se
faktor uc¢innosti a porovnanim s teoretickym feSenim se vypocte Thieleho modul, ktery v sobé
obsahuje informace o kinetice, difuzi a velikosti ¢astice a z tohoto modulu se pak vypocte
efektivni difuzni koeficient.

U faktord ucinnosti se pouzival Fickliv zakon. To je ovSem zalezitost stopadesat let stara.
Publikoval ho Fick, ktery byl demonstratorem v anatomii, tedy ne fyzikalni chemik nebo
chemicky inzenyr. Tenkrat ovSem Fickiv zakon nebyl pro porézni latky, byl pro difuzi
v kapalinach. Proto byl difuzni koeficient pro par A—B stejny jako pro par B-A. To se nedalo
pouzit pro transport v porech; uz nékdy za valky totiz v USA pouzivali difuzni procesy pro
separaci uranu 235 a dospéli k tomu, Ze v difuznim koeficientu je néco, co zalezi na velikosti
pért porézni latky. To néco je Knudseniv difuzni koeficient, ktery charakterizuje
Knudsenovu difuzi. Pro velmi uzké pory a/nebo velmi nizky tlak, se molekuly srazeji nejen
mezi sebou, ale 1 s druhou slozkou, ale mohou se srazit 1 se st€énou poru a od té stény se
Popis difuze, pottebny pro porézni prostiedi, zacal nékdy asi pfed dvéma sty lety. Byl to
Thomas Graham, ktery zjistil, Ze kdyz dva plyny difunduji porézni latkou proti sob& neni
difuze ekvimolarni transport, coz se vzdycky tradovalo ve fyzikdlni chemii. V piipadé, ze
difunduje napt. vodik proti dusiku, pak transport vodiku je zhruba 4x rychlejsi nez dusiku
v opacném sméru. Tedy v poréznim prostiedi neplati bézna uvaha, ze difuze je ekvimolarni.
Tento zédkon znovu objevili Rothfeld n€kdy po vélce a potom ho Mason spojil se Stefan—
Maxwelovou rovnici, takze se dostala jaksi modifikovana Stefan-Maxwelova rovnice, kterd
je az do dneska zdkladem modelovani transportu hmoty v poréznim prostfedi. Mason v roce
1967 vytvotil model pro n-slozkovou plynnou smés, kdyz tekl, ze se bude zabyvat n+1
slozkovou smési, kde (n+1) slozkou jsou ¢astice prachu s omezenim, Ze ¢astice prachu se
nepohybuji. My jsme pozdéji ten model odvodili jednoduseji, ale v podstaté se stejnym
vysledkem. Protoze se v modelovych rovnicich vyskytuje rozmér pora, potiebovali jsme se
néjak k rozmérim poért dostat. Mysleli jsme si, Ze pouzijeme néjakou texturni metodu. V té
dobé¢ existovala jenom adsorpce dusiku a vysokotlakd rtutova porozimetrie. V dnesni dobé¢
jsou tyto metody Sirsi, pomérné bézny je i elektronovy mikroskop a pro fyzikalni adsorpci se
dneska vyrabé¢ji kompaktni, ale 1 drahé pfistroje. Pfedtim se musela adsorpcni aparatura pro
meéteni fyzikalni adsorpce postavit vlastnimi silami. Sklenéna aparatura zabrala jednu sténu
laboratofe a pan autor ji musel sdm sesklit dohromady. Tlak se tehdy méfil rtutovym
manometrem, nebo McLeodovym manometrem, kdyz tlak byl nizky. Dnes je to
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nesrovnatelné, aparatury se prost€¢ naprogramuji a v podstaté pracuji automaticky. Diive
méfteni byla otdzkou jednoho ¢i dvou mésicii, dneska to trva, podle toho kolik bodl izotermy
se chce, od jednoho dne do druhého nebo tietiho dne. Diilezité ovsem je, jak se data z téchto
metod vyhodnocovala. Porozimetrie vyzaduje néco, ¢emu se fika Washburnova rovnice, tj. ze
velikost pért, do kterych se muze vtlacit rtut’ je nepifimo umeérna tlaku potiebného pro
vtlageni. Cim vyssi tlak tedy mame, tim mensi je polomér porti, do kterych se rtut’ vtlagi. Pro
adsorp¢ni isotermy, tj. vysledky meéteni fyzikalni adsorpce nejCastéji dusiku, se pouziva
rovnice BET podle panti Brunauera, Emetta a Tellera. Prvni dva pfed druhou svétovou véalkou
méfili vSelijakd fosforecna hnojiva, ziskdvali isotermy, ale vlastné¢ nevédéli, jak ztéch
isoterem ziskat informace. Az k nim pfiSel Edward Teller, coz byl Mad’ar, ktery utekl ptred
Hitlerem. Byl to teoreticky fyzik, ktery byl schopen podle predstav panti Brunauera a Emetta
dat dohromady rovnici, kterd se pouziva dodnes. Velky htich vsak je, ze nejmén¢ 50 % autorti
tuto rovnici pouziva hlava nehlava. Rovnice byla odvozena pro ptipady, ze neexistuji v té
latce z4dné mikropory a je platna jenom pro mezoporézni latku a jenom v takové oblasti
tlaku, kdy jesté nenastala kapilarni kondenzace v porech. To se dnes zanedbava, v kazdé
druhé publikaci vidite, ze se analyzuje mikro- a mezoporézni latka a pouziva se BET rovnice.
To vede k velmi vysokym specifickym povrchiim. My jsme tuto rovnici modifikovali, takze
se da pouzit i pro latky obsahujici jak mikro-, tak mezopdry. Dalsi metoda je zalozena na
porovnavani adsorpéni isotermy vzorku s isotermou chemicky stejného vzorku, ale
neporézniho, tj. tzv. t-plot, ze kterého se da zjistit, jaky je objem mikropéri a povrch
mezopori. To ovSem vyZaduje, abychom méli knihovnu izoterem neporéznich vzorkd nebo
sami takové meéfeni provedli. To ovSem neni jednoduché, a proto se v literatuie uvadéji
adsorp¢ni isotermy riznych standartnich vzorkidi a my jsme k nim také pfispivali. Distribuci
port se v padesatych letech zabyvali Barret, Joyner a Halenda a s pouzitim Kelvinovy rovnice
dokazali z ¢asti isotermy pro vyssi tlaky urcit distribuci port. Vyskytly se 1 komplikovangjsi
modely, které predpokladaji, ze tloustka filmu na vnitfnim povrchu pdru neni stejna jako na
plochém povrchu. Dnes pfichdzeji v uvahu fyzikdlni metody, které dovedou vypocitat
teoretickou isotermu pro urcity rozmér port. Bohuzel, tyto postupy v sobé stejné obsahuji
ptedpoklad valcovych pori a vyZaduji velké mnozstvi pomérné piesnych udaji o vztazich
mezi molekulami adsorbentu a adsorbatu. Je to tedy spiSe vitézstvi lidského ducha nad
praktickou aplikaci.

My jsme vysli z pomérné jednoduché filozofie, Ze kdyz chceme pouzit modifikovanou
Stefan—-Maxwelovu rovnici, ktera predpoklada jak vélcové pory snéjakym rozdélenim
velikosti, tak daje o velikosti porh ziskavame z méfeni jednoduchého fyzikalniho jevu, ktery
pracuje se stejnym modelem. PouZili jsme jednoduché transportni procesy a pro vyhodnoceni
experimentalnich dat jsme pouzili model, ktery se shoduje s tim, ktery bychom potiebovali
pro piedpovéd’ transportu v poréznim katalyzatoru. Témito transportnimi procesy byla binarni
nebo ternarni difuze v difuzni cele (schematicky zndzornéné na nasledujicim obrazku).

A B » A+(B)

™

B X —O_* B+(A)

Obr. 1. Wicke—Kallenbachova cela
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Cela je rozdé€lena nepropustnou piepazkou, ve které jsou otvory, do kterych se vsadi
valcova tableta porézni latky. Jednou ¢asti proudi jeden plyn (A), druhou ¢asti proudi druhy
plyn (B). Plyn A difunduje poréznim prosttedim do casti s plynem B a obracené. Ve
vystupujicim proudu plynu B se objevi i A. Stejné tak se ve vystupujicim proudu A objevi B.
Slozeni vystupujicich proudli se musi analyzovat, napt. chromatograficky, musi se také pfesné
udrzovat stejny tlak, aby difuze byla isobaricka. Vcelku je to aparaturné velmi narocné.

My jsme vymysleli difuzni celu (oznacujeme ji jako ,,Grahamova®, viz obr. 2 a 3), ktera
vychazi z toho, ze vime, jaky je pomér mezi tokem jednim a druhym smérem. Pak miizeme
jednoduchym zptsobem bez analyz slozeni vystupnich proudd urcit celkovy difuzni tok a
z n&j urcit difuzni toky jednotlivych slozek.

FMC

1 O x -
2 O—X | |

FMC

FMC

asO—IX J% vzq,gj 02

FMC B

Obr. 2. Schema Grahamovy cely

Obr. 3. Grahamova cela
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Dalsi metoda, ktera se da pouzit, je metoda chromatograficka. Chromatograficka kolona
se zaplni porézni latkou, a to tak, Ze kolona ma jen o néco vEtsi primér nez tablety porézni
latky (single pellet-string, SPSC, viz obr. vpravo). Kolonou protéka
nosny plyn, do kterého se nastiikne stopovaci plyn a na vystupu z
kolony se sleduje tvar piku stopovaciho plynu. Pomérné¢ sloZzitou
teorii se pak da tvar vystupniho piku zpracovat. Dfive se to délavalo
pomoci momentt, které se z vystupniho piku daji urcit, dnes uz se to
deéla tak, ze se modeluje celd kiivka, takze transportni parametry se
dostanou fitovanim teorie na chromatografickou kiivku.

Jinou metodou, kterou casto pouzivame je pseudostacionarni :
permeace, kdy se méti transport ¢istého plynu pod malym tlakovym PG /| 116t
spadem; toto méteni se mize opakovat pti riznych celkovych tlacich. \
Z vysledkti dostavame informace, dilezité pro popis permeace, Cili
toku ¢istého plynu pod vlivem gradientu tlaku. Tyto metody se daji
pouzit 1 v nestacionarnich podminkach. Da se méfit soucasna difuze a
permeace. Dal$i metodou, kterou zavadime je perporometrie, tj.
permeace plynu porézni latkou, kde €ast porti je zaplnéna vhodnou
kapalinou. V ptipad¢ postupného vyprazdnovani pord, ve kterych je kapalina obsazena, se
muze stanovit distribuce velikosti port. Je mozZné, Ze v budoucnu se bude néco podobného
délat nejenom s permeacnim transportem, ale také s difuznim transportem, ale to je
komplikovanéjsi véc.

Shrnuto, dnes pouzivame modifikovanou Stefan—-Maxwellovu rovnici pro difuzi,
Weberovu rovnici, coz je jakési rozSifeni d’Arcyho zakona, pro permeaci plynu porézni
latkou. Tento model ma tfi parametry: integralni stfedni hodnotu poloméru, integralni stiedni
hodnotu kvadratu poloméru a faktor, ktery v sobé obsahuje tortuozitu (kiivolakost) pori.
Model se da upravit do stejné formy jako je model prasného plynu (DGM), takze lze pracovat
s obéma modely. My jsme dosud kinetiku zadné katalytické reakce na tableté katalyzatoru a
na prasku neméfili, ale simulovali jsme hydrogenaci benzenu a syntézu amoniaku a nalezli
znaéné rozdily, které se dostanou, kdyZz se pouZije nas§ postup, nebo postup, vychazejici
z Thieleho modulu. To je ddno tim, ze kdyz toky slozek nespliiuji Grahamiv zékon a jsou
vazény stechiometrii, vznikne gradient tlaku, ktery s sebou piindsi permeacni tok, ktery se
musi vzit vuvahu. To jsme nedavno zkusili s katalyzatorem pro vyfukové plyny
z automobilu.

V oddéleni mame Texturni stfedisko, které je sluSné vybavené pfistroji pro texturni
analyzu. Vypracovali jsme tfiparametrovou modifikovanou BET rovnici, kterd se hodi pro
mikro- a mezoporézni latky, pro transport latek mame nyni model primérného transportniho
poru (MTPM) a Weberovu rovnici, které umozinuji popsat transport za komplikovanéjSich
podminek a mame experimentdlni metody, kterymi miZeme vyhodnotit parametry modelu.
Dale mame k dispozici Grahamovu difuzni celu, permeacni celu, =zafizeni pro
chromatografickou metodu a software pro fitovani v casové doméné, jakoz 1
pseudostacionarni a dynamické cely, kde se soucasné vyskytuje vice transportnich procesi.

gas

column

Petr Schneider
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Laserové iniciovana chemie a jeji za¢atky v UTZCHT / UCHP

Po névratu ze stdze v SUNY, USA mi bylo v roce 1976 nabidnuto Dr. Ing. Vaclavem
Chvalovskym, DrSc., ¢lenem korespodentem CSAV a vedoucim Oddéleni homogennich
reakci a skupiny organokiemicité chemie zabyvat se novou problematikou — chemickymi
reakcemi iniciovanymi zafenim infracervenych laserii. Chemické aplikace laserti byly do té
doby pfedmétem zdjmu predevsim optikd, fyzikd a matematika a Dr. Chvalovsky podotkl, Ze
to muze byt “otrdvené maso”.

Navrzené téma bylo zcela odlisné od zableskové fotolyzy organickych sloucenin, kterou
jsem studoval v USA a vybaveni pro dany vyzkum bylo zcela minimdlni. Se zkuSenym
panem Josefem Vitkem jsme méli k disposici pouze obstarozni plynovy chromatograf a mohli
pouzivat kontinudlni CO; laser a IC spektrometr v laboratofi Dr. Milana Horéka a Ing. Pavla
Engsta na blizkém pracovisti Ustavu fyzikalni chemie J. Heyrovského. Zagatky vyzkumu
nebyly proto lehké — bylo tfeba vyvijet metodiku a vénovat se problémtim, jejichz feSeni bylo
s danymi moznostmi zvladnutelné.

Vybavenost naseho malého pracovisté se vSak po 2-3 letech zlepSila o vlastni
kontinudlni CO; laser a pfisluSenstvi zhotovené v dilnach ustavu s pfispénim ing. Pavlika, ing.
Maséka, p. Vachalovského a p. Kocha, a také koupi pulsniho CO, laseru z univerzity v
Plovdivu za “mé&kké” rubly. N4§ dvouclenny tym byl rozSifen o RNDr. Marii Jakoubkovou a
RNDr. Zlatu Papouskovou, které byly zkusené v oboru vibra¢ni spektroskopie. Ustavem byl
téz zakoupen piistroj GC/MS a nekteré dal§i komponenty.

Prvé obdobi vyzkumu bylo vénovdno studiu homogenniho rozkladu organickych
sloucenin a bylo zdafilé. Podatfilo se ndm odhalit pribéh (mechanismus) fady rozkladl
organickych sloucenin, které se vyznamné liSily od konvencnich pyrolyz a tyto pozoruhodné
vysledky publikovat v mezinarodnich ¢asopisech. Tématice prospéla ucast prvych aspirantd,
ze kterych je tfeba jmenovat zejména Dr. Pavla Kubata a Dr. Radka Fajgara, ktefi svym
poctivym a tvofivym piistupem dosdhli vysledki publikovatelnych v americkych ¢asopisech.
Nas tym tehdy existoval jako neoficidlni skupina laserové chemie a dovolil si, s ohledem na
ziskané a publikované vysledky, potfadat pod zastitou FECS (Federation of European
Chemical Societies) dvé mezinarodni konference v létech 1986 (Chemistry by Infrared
Lasers) a 1989 (Laser induced Chemistry). Ty mély zna¢ny tspéch a poprvé umoznily setkani
odbornikli z obou politickych zon.

Dalsi obdobi vyzkumu bylo ovlivnéno nakupem nékterych potiebnych piistroji (UV a IC
lasery, FTIR, UV spektrometry aj., které¢ byly pofizeny Ustavem a diky grantu AID, USA),
zvySenim poctu vyzkumnych pracovnikd, velmi vyznamnou mezinarodni spolupraci a
rozSifenim tematiky infraervené laserové chemie o laserovou chemii iniciovanou UV
laserovym zarenim.

Neobycejné chemické reakce v laserovém paprsku

Laserova chemie je velmi atraktivnim védnim oborem. Lze ji povaZovat za fotochemii
indukovanou optickou excitaci molekul a atoml u¢inkem zéfeni o vinové délce 0,1 — 10 pm.
Vyjimecné rysy chemickych reakci iniciovanymi laserovym zafenim souvisi pfedevSim s
moznosti lokdlni excitace absorbéri kratkymi pulsy zafeni, vysokou intenzitou,
monochromati¢nosti a téz laditelnosti vinové délky zafeni. Na rozdil od konvencni
fotochemie (jednofotonova excitace a reakce v termodynamicky rovnovaznych podminkéch)
1ze laserovym zafenim iniciovat zcela neobycejné chemické reakce v dusledku specifické
excitace reaktantu do definovanych vibracnich ¢i elektronové excitovanych stavi (obr. 1).
Ojedinélych reakci vsak lze dosihnout i kontinualnim zafenim IC lasert. V Laboratofi
laserové chemie ustavu probiha jiz pres 30 let vyzkum UV a IC laserové iniciovanych reakei
v plynné, kapalné i pevné fazi. Béhem tohoto obdobi bylo objeveno mnoho dulezitych
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laserové iniciovanych chemickych reakci, které jinak neprobihaji a nebo vedou ke zcela
odlisnym produkttim.

I€ laseroveé zareni
> ’)

—

Energie

UV laserové zareni

>

mezijaderna vzdalenost

Obr.1. Schéma dodani energie reaktantu (obvykle molekule) laserovym zafenim.

Laboratot ma svétovy primat ve studiu tzv. studenych pyrolyz, tj. reakci, které probihaji
ve studenych reaktorech v duasledku ohfevu reaktantu v malém objemu plynné faze.
Vylouceni vlivu horkych stén umoznuje provadét tepelné iniciované reakce vylucéné
homogennim mechanismem, ¢ehoz nelze jinak dosahnout. Studium homogennich rozklad
mnoha sloucenin (obr. 2) pak vedlo k objevu dosud nepoznanych mechanismii rozkladu celé
fady organickych a organokovovych sloucenin. Ziskané vysledky pfispély k lepSimu chépani
pribéhu monomolekularnich rozkladt a bimolekularnich reakei, z nichz nékteré maji vyznam
v preparativni chemii. Velmi zajimavou tepelné iniciovanou reakci je napf. reakce mezi
hexafluoridem sirovym a oxidem uhelnatym vedouci k synteticky uzitecnym fluoracnim
¢inidlim. Ta normaln& probihd jen pii 500 °C a 400 MPa, ale u¢inkem infraderveného
laserového zafeni nastava jiz pii subatmosferickém tlaku a pokojové teploté. S cilem zjistit
environmentalni dopad reakce olefini s ozonem byl také studovan homogenni rozklad
sekundarnich ozonidl — slou¢enin vznikajicich danou reakci v ovzdusi.

Obr. 2. Aparatura pro laserové iniciované chemické reakce v plynné fazi. Laserovy paprsek je
absorbovan plynem v reak¢éni nadob¢ a tim je zahdjena reakce mezi jeho komponentami.

Jinou kategorii laserové iniciovanych reakci v plynné fazi, diky které Laboratof ziskala

svétové renomé, jsou laserové iniciované reakce vedouci k chemické deposici polymeri z
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plynné faze. Podstatou tohoto procesu je homogenni rozklad vhodného plynného prekurzoru
na velmi reaktivni Castici, kterd v plynné fazi podléhd polymerizaci. Tato reakce dovoluje
depozici polymeri na studené substraty a je vhodna pro piipravu novych typa povlaki a
praskovych materiali. Nekteré typy deponovanych polymert [poly(oxokarbosilany) nebo
poly(boroxokarbosilany)] vykazuji vysokou tepelnou stabilitu a mohou najit pouziti jako
ochranné povlaky v tepelné¢ namdhanych zafizenich. Jiné typy polymerd, napt. poly(pyridin)
se osveédcily jako soucasti velmi citlivych sensort Skodlivych plynt a jiné (polythien vznikly
ojedinélou polymerizaci CS radikdlu a majici strukturu nanorozmérnych prazdnych kouli)
mohou perspektivné najit zajimavé pouziti.

V laboratofi byla téz vyvinuta metoda depozice nanostrukturovanych kovii (Se, Te, Ge)
a metoda pripravy nanorozmérnych chalkogenidit kovii v plynné fazi. Nanorozmérné
sulfidy, selenidy a telluridy germania, cinu a kfemiku vznikaji sou¢asnym rozkladem dvou
tékavych organokovovych sloucenin v plynné fazi a ndslednou reakci mezi shluky
chalkogenu a kovu. Ziskané nanorozmérné chalkogenidy si hledaji vyznamné pouziti v
nelinearni optice, pfi uchovavani dat a v solarnich ¢lancich.

Laboratoi laserové chemie provadi téz vyzkum laserové iniciované degradace a
modifikace polymeri. Také tato reakce ma homogenni charakter a je fizena velmi rychlym
zahfevem a velmi rychlym ochlazenim malé ¢asti polymeru exponované kratkym pulsem
zateni (obr. 3). Laserové iniciované degradace nckterych polymert (PVC, PVA) ucinkem

laserovy |
paprsek |
—4

Obr. 3. Jednoducha aparatura pro laserovou ablaci polymert.

(V diisledku absorbce laserového paprsku v polymernim teréiku dochézi k ablaci a deposici chemicky
modifikovaného polymeru na substrat.)

malo energetického zafeni vedou k dosud nepopsané tvorbé monomeru. Uginkem
vysokoenergetického zafeni dochazi k vypuzeni aglomerati v proudu vzniklych molekul
(ablaci) a k jejich depozici na blizké substraty. Metodou laserové iniciované ablace byly
deponovéany nové typy adhezivnich film prokiiZzenych polarnich polymert (obr. 4), ve
kterych je obsah polarnich s kupin a stupet prokiiZeni fizen ozatovacimi podminkami. Lze
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Obr. 4. Schéma laserové ablativni modifikace polymeri, béhem které dochazi ke
strukturdlnim zménam linearnich polymert.

ocekavat, ze ziskané polymerni (reaktivni) filmy najdou pouziti napt. pti ptipravé gelovych
polyelektrolyti nebo navéazani biologickych molekul. Jinym studovanym oborem je laserové
iniciovana chemicka depozice amorfnich kovii 1¢inkem laserového zafeni na organokovovou
slouceninu v roztoku. Laserové fotolyzy organoméd’natych a organozeleznatych chelatti jsou
ucinnymi metodami pfipravy nanokompoziti obsahujicich vzacnou formu amorfni médi a
zeleza. Prechodné vznikajicimi produkty jsou koloidy typu kov/polymer, které starnutim
pfechazeji na nanokompozitni depozity kov/polymer (obr. 5).

FHa
0o—C
d N laserove zafeni
f/CH >
0= Cu nanosol
bHS 2 v polymernim ohalu

Obr. 5. Tvorba amorfniho kompozitu méd/polymer. Laserova fotolyza roztoku
organoméd’naté slouc¢eniny vede nejprve k tvorbé€ koloidnich roztoki ¢astic médi, které jsou
pokryty polymerem. Tyto roztoky stanim poskytuji srazeninu Cu/polymerniho
nanokompozitu.

V soucasnosti laboratot pokracuje ve vyzkumu laserové iniciovanych reakei vedoucich
pfevazné k nanomateridlim, napf. nanocéasticim a nanokompozitim uhliku a nanoslitindm
kovi. V rdmci tohoto vyzkumu byla mimo jiné provedena gigawattova laserova fotolyza
aromatickych slou€enin a pfipravena velmi vzacna nanorozmérnd forma feromagnetického
uhliku nebo uhlikatého chaoitu, ktery se vyskytuje pouze v meteoritech.

Cetné vysledky mohly byt dosazeny pouze diky spolupraci s laboratoii elektronové
mikroskopie Ustavu anorganické chemie, laboratoii fotoelektronové spektroskopie Ustavu
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Vyzkum laserove pyrolyzy v poloving 80 let

Josef Vitek, Pavel Kubat, Marie Jakoubkova a Josef Pola “v akci”.
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fyzikalni chemie J. Heyrovského AVCR a Narodnim @stavem pro pramyslovou védu a
technologii v japonské Tsukubé.

Obor studované laserové chemie predstavoval plejadu odlisnych chemickych reakci,
které nelze jinak iniciovat. Jednalo se napf. o laserové¢ iniciované reakce jako alternativa
chemie vysokych tlaki, “studenou pyrolyzu” (pyrolyzu probihajici v reaktorech se studenymi
sténami), specifické (molekularni) rozklady organickych sloucenin, specifické oxidace
halogenalkenti, tvorbu velmi reaktivnich Castic a jejich polymerizaci na nové materidly,
chemickou depozici novych materiali z plynné a kapalné faze, syntézu novych polymert a
anorganickych materiald laserovou ablaci, syntézu anorganickych chalkogenidii v plynné fazi,
studium prabéhu reakci ozonu a ozonidii v atmosféie a také laserovou syntézu novych
kompoziti uhliku s oxykarbidy kifemiku.

Od roku 1990 tym pracoval v pomérn¢ optimalnim slozeni a jeho ¢innost se opirala o Dr.
Radka Fajgara, Ing. Markétu Urbanovou, Ing. Danu Pokornou, Dr. Vladislava Diinka a Dr.
Jaroslava Kupcika. Z tfady PhD studentii je tfeba vyzvednout Ing. Marii Sedlackovou, Ing.
Savu Simeonova a Ing. Jadranku Blazevskou-Gilev. Jako stazisti se velmi osvédcili Dr.
Lavrentij Kchachatryan a Dr. Radmila Tomovska. Specialisty tymu byli Dr. Karel Vacek
(EPR spektroskopie) a Ing. Anna a Anastas Galikovi (termogravimetrie). V tomto obdobi byl
tym Casto navstévovan odborniky ze zahranici a takika vSichni jeho ¢lenové byli na nékolika
zahrani¢nich stdzich. Je nutné podotknout, ze vSechny spoluprace s 22 zahrani¢nimi
institucemi vedly k publikacim ve vyznamnych casopisech. VesSkeré vysledky za dobu
existence laboratofe pak byly prezentovany ve vice nez 250 sdé€lenich v mezinarodnich
casopisech.

Josef Pola
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NMR spektroskopie na UTZCHT a UCHP

Aby vypravéni o historii NMR na nasem ustavu nebylo jen trapnym vypravénim mého
odborného zivotopisu, soustfedim se spiSe na vyvoj naseho pristrojového vybaveni, které
limituje moznosti NMR. Doufam, Ze soucasni uzivatelé NMR je shledaji asmévnym a snad si
1 budou vice vazit moznosti, které¢ dnes maji.

Ackoliv NMR bylo objeveno jiz v roce 1945 (objevitelé Purcell a Bloch byli ocenéni
Nobelovou cenou v r. 1952), chemicky posun (zaklad analytického vyuziti NMR) v roce 1951
a firma Varian inzerovala "NMR at work" jiz asi od r. 1954, slySel jsem na Karlové univerzité
o NMR spektroskopii prvné az tésn¢ pred promoci v r. 1961, kdyz mne ing. Vaclav
Chvalovsky, DrSc. vyzval, abych se uchdzel o misto aspiranta v tomto oboru.

Mym $kolitelem se stal ing. Otto Knessl (UOCHAB), ktery sam sice aspiranturu nemél,
ale zato mél ve své laboratoii NMR spektrometr, vyvinuty a vyrobeny v Ustavu piistrojové
techniky CSAV Brno (dile UPT). Byl to toho &asu v Ceskoslovensku jeding NMR
spektrometr; UMCH CSAV Praha a VUOS Pardubice ziskaly komeréni spektrometry firmy
JEOL aZz o néco pozdgji.

Jaky to byl vlastné zazrak, e se parté nékolika nadsencti v UPT okolo ing. "Jozky"
Dadoka (ing. O. Chramostovi, ing. K. Svédovi a dalsim) podafilo diky neobyéejné invenci
sestrojit funkéni NMR spektrometr, soucasnici asi ani nedoceni. Dnes je tézko predstavitelné,
7ze v Sedesatych letech tady nebyla literatura (fadu americkych casopisii dostavaly naSe
knihovny s ro¢nim zpozdénim v podobé ¢inskych nelegalnich kopii). Jedina existujici kniha o
NMR spektroskopii (J. A. Pople, W. G. Schneider, J. J. Bernstein: High-resolution Nuclear
Magnetic Resonance, McGraw-Hill, New York 1959) byla v celé zemi v jedné kopii a
"Xerox" (kopirka) jesté nebyl zkonstruovan. VSichni jsme byli zacatecniky, nebylo s kym se
poradit a ani konstruktéfi neméli co okoukat, takze nékdy objevovali "Ameriku", jindy se jim
podafilo "Ameriku predehnat" (napf. spektrometr UPT pouzival elektronickou stabilizaci
magnetického toku, zatimco spektrometr Varian pouzival zrcatkovy balisticky galvanomér,
ktery reagoval na mnoho jinych podnétit).

V dobé, kdyz Ing. Josef Dadok zacinal pracovat na konstrukci spektrometru, existovaly
mezi vSemi elektrotechnickymi firmami svéta jen dvé, které dokazaly komercné vyrabét
NMR spektrometry vysokého rozliSeni: americky Varian a Svycarsky Triib-Tduber, ktery se
neujal. Az o par let pozdé&ji se objevil japonsky vyrobce JEOL a jesté pozdéji vznikl Bruker.

Patfi k atmosféfe t¢ doby, Zze "vinu" za vyvoj NMR spektrometrdi v Brné¢ ma vedle
politického vlivu akademika Frantidka Sorma i embargo uvalené kongresem USA na export
NMR spektrometri za Zeleznou oponu. Akademik Sorm dokézal prosadit, e byla v UPT
(Gstav, znamy uspéchy v oblasti elektronové mikroskopie, napf. svétové prvni stolni
elektronovy mikroskop prof. A. Delonga) vyd€lena skupina pro konstrukci NMR
spektrometru pod vedenim Ing. Josefa Dadoka, s ptislibem pozd¢jsiho ptfevodu do komeréni
vyroby v Tesle Brno, podobné jako se stalo diive v piipadé elektronovych mikroskopt.

Prvni Dadoktiv spektrometr pracoval na frekvenci 30 MHz. Po kratké dobé byl predélan
na 40ti megahertzovy, pfevezen do Prahy a instalovan na UOCHB. Na tomto spektrometru
(obr. 1) byly feSeny prvni tkoly pro na$ ustav. Samoziejmé, méfit bylo mozno pouze
protonové spektra, 'H-NMR.
obrazku v krouzku) na kazdé strané magnetu. Srouby byly piedchidci dne$nich digitalné
ovladanych civek pro jemné ladéni homogenity magnetického pole. Srouby se utahovaly nebo
povolovaly pomoci kli¢e s rukojeti dlouhou asi 1 m. Srouby drzely tzv. pélové nastavce
(valce ze specidlni slitiny Zeleza) ke jhu magnetu. Riznym $ponovanim Sroubt se empiricky
dosahovalo homogenn¢j$iho nebo méné¢ homogenniho magnetického pole v misté vzorku
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Obr. 1. 40 MHz spektrometr z UPT instalovany na UOCHB

(proznacené zprava: $roub pro ladéni magnetu, piepinag, zapisovag, tonovy generator)

mezi nastavci. Jak vypadalo takové ladéni magnetu, vystizné ukazuje karikatura na obr. 2,
ktera téZ doklada, Ze stejnou metodu uZzivali svétovi vyrobei. Kdyz jste za kli¢ vzali, mohli
jste jen doufat, ze tdhnete tim spravnym smérem. Pokud jste tlacili Spatnym smérem a
homogenita se zhorsila, bylo velmi obtiZzné vratit se tfeba jen do pfedchoziho stavu.

| HOPE THIS IS GOING
THE CORRECT WAY !!

Obr. 2 "Jemné ladéni homogenity magnetického pole"
(obrazek reprodukovan s laskavym svolenim autora D.D. Traficante, Concepts in Magn. Reson. 3,13,1991.)

Magnet byl napéjen stejnosmérnym vysoce stabilizovanym proudem, ale chlazen vodou
piimo z vodovodniho kohoutku. Spotieba vody byla velka. Jelikoz klimatizace mistnosti byla
v té dob¢ zcela nedostupnd, méteni méla nade€ji na spéch jen za vhodného pocasi. Nadéji na
vysledek Casto zhatilo v té dobé bézné, a¢ neplanované, vypinani elektrického proudu.
Ustaleni stavu po opétovném zapojeni proudu trvalo kolem 8 hodin.
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obr. 1 Sipkou. Ten byl na pultu umistén na tak neStastném misté, ze kdykoliv jste pohnuli
poznamkovym blokem, cudlik jste pieklopili. Podle jeho polohy magnetické pole bud’ s
casem rostlo nebo klesalo, takze kdyz jste omylem polohu zménili uprostied méteni, bylo
méfeni znehodnoceno.

Jako vysila¢ slouzil vale¢ny konfiskat po némecké armadé Lambda. Za zminku stoji i
zapisovac. Na "nekonecny" pruh papiru se psalo jedno spektrum za druhym — viz karikatura
na obrazku 3. Spektra byla na papiru jednou kratsi, podruh¢ delsi, podle toho, jak magnetické

AREN'T YOU
FINISHED YET ?

IT'S ONLY THE
FOURTH SWEEP !

Obr. 3. Opakovany zapis spekter na "nekonecny" pas papiru
(obrazek reprodukovan s laskavym svolenim autora D.D. Traficante, Concepts in Magn. Reson. 3,13,1991.)

pole "vandrovalo nebo couralo". Proto se spektra musela frekvencné kalibrovat. Ke
kalibrovani slouzil téonovy generator (viz obr. 1). Abychom zjistili kolik Hz je mezi
referen¢nim signdlem a linii spektra, coz je udaj, ktery ve spektroskopii potfebujeme, musela
se pustit z tonového generatoru tonova frekvence (tj. 10 Hz — 16 kHz). Ve spektru tak ptibyly
dalsi dvé linie, umisténé symetricky od hlavni linie ve vzdalenosti pouzité tonové frekvence.
Pak se prostou umeérou piepocetla vzdalenost mezi liniemi v mm na vzdéalenost v Hz
jednotkéch. To pro jednu kazdou ¢aru ve spektru.

Obr. 4 ukazuje, jak vypadd 40 MHz spektrum tii vinylickych protont. Z takového
spektra bylo nutno analyzou vydolovat 3 chemické posuny a 3 interakéni konstanty. V
principu se jednd o jednoduchy postup: simulacnim vypoctem piifadime pozorované linie
teoretickym energetickym ptechodiim a pak iteracnim vypoctem zptesnime hodnoty posuni a
konstant. Ale praxe byla velmi téZkopadna: tehdejsi pocitace nebyly vybaveny zapisovaci.
Spektra se simulovala na psacim stroji velice hrubym zptsobem patrnym z obr. 4. Tisknul se
jeden tadek po druhém, kazdy tfadek je jedna tecka na zacatku tadku. Co fadek, to posun
frekvence o x Hz; spektrdlni intenzitu na této frekvenci (tj. na tomto fadku) pak simuloval
pocet pomlcek vytisténych v fadku. Simulované spektrum se iteraéné nastavovalo na shodu s
experimentalnim spektrem. Ke své hrize zjist'uji, ze v mé disertacni praci frekvencni poloha
jedné kazdé experimentalni cary byla vysledkem 23 opakovanych meéfeni a kalibraci.
Samoziejm¢ vSechny potiebné pocitaCové programy na vypocet a simulaci teoretickych
spekter byly pouze vlastni vyroby, byly napsany ve velmi jednoduchych jazycich a vypocty
bylo mozno provadét ve vypocetnich stfediscich obchodnich organizaci. Nutno ale pfiznat, Ze
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Obr. 4. Experimentalni (nahote) a simulované (dole) "H NMR spektrum ti vinylickych
protont (ABC) dimethylvinyl(z-butoxy)silanu

obrovska pracnost ziskavani vysledki byla vyvazena jejich cennosti, nebott NMR dat byl
naprosty nedostatek. Podle mych informaci, nase prace z r. 1964 (Cudlin J., Schraml J.,
Chvalovsky V.: Collect. Czech. Chem. Commun. 29, 1476 (1964)) byla prvni cesko-
slovenskou praci s analyzou NMR spekter.

Od r. 1964 piebirala Tesla (ing. Josef Sapik a ing. Vladimir Zeman) vyrobu 60 MHz
spektrometru, vyvinutého skupinou ing. Dadoka. Profesor Sorm piislibil Tesle Brno, Ze
Akademie bude spektrometry od Tesly kupovat (cena v té dobé nebyla dulezitad). Od
Akademie jsme tedy nemohli dostat prostfedky na koupi jiného spektrometru a museli cekat
na vyrobeni prvniho spektrometru v tomto podniku. Diky tomu mne prof. Vladimir Bazant
poslal na ro¢ni staz k prof. E.G. Rochowovi do USA, coZ byl po odborné strdnce omyl. V
jeho laboratofi byl sice NMR spektrometr, ktery sestavili studenti radioamatéfi, ale byl to
Sirokopasmovy spektrometr a nikoliv spektrometr vysokého rozliSeni. Mohl jsem vSak
pracovat na jinych spektrometrech katedry (Varian A60) a na nich zajistovat NMR servis pro
ustav na dalku.

Ve stejnou dobu se Ustav st¢hoval do Suchdola, kde byl jiz vyhrazen (stisnény) prostor
pro NMR laboratof v suterénu hlavni budovy. Stavebni a jiné Gpravy ptidélenych prostor jsem
si mohl za oceanem v klidu vymyslet, do praxe je uvadéla neskutecné svédomita Maruska
Jakoubkova (jménem firmy "SchraMery"). Podafilo se prosadit tepelnou izolaci mistnosti,
klimatizaci 1 samostatny ptivodni kabel z trafo stanice. Optimalni nabytek, ktery slouzil i jako
oddélovaci sténa navrhl ing. Ferdinand Lucek z tstavni konstrukcéni kancelare, technické
detaily fesil pan Jaroslav Koch (t€. Kobit). (Pro ilustraci: abychom usSettili prostor a splnili
bezpeénostni piedpisy, jsme potiebovali oupaci vchodové dvefe. Zadné na trhu nebyly, natoz
zamykatelné. Ty, které¢ nakreslil ing. Lucek, a pro které pan Koch vymyslel a udélal kovani,
vydrZely ptes 20 let.)

Na 60 MHz spektrometru odexperimentovali své diplomové prace panové Jan Pich
(analyza NMR spekter disubstituovanych benzent, které ptipravil Dr. Jifi Hetflejs) a Jifi
Dédina (asociace alkohold). Jifi Dé&dina pak v aspirantufe pokracoval studiem
intramolekularniho NOE (nuklearniho Overhauserova efektu). Publikace dokoncoval az v
obdobi tuhé politické "normalizace", a tak prace povinné publikované v Collections zlstaly
bez odezvy, ackoliv v fad¢ ohledl pfedbéhly svou dobu (ing. J. Dédina, DrSc, ktery musel z
Gstavu odejit, se velice uspéiné vénuje atomové absorpci v Ustavu analytické chemie, Brno).

V upravenych prostorach se postupné vystidaly 60 a 80 MHz spektrometry a nakonec po
malych stavebnich upravach 1 100 MHz spektrometr, vSechny z vyroby Tesly Brno.
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Koncepcné to byly vyborné pfistroje, jejich problémem vSak byla nizkd spolehlivost dana
dostupnou (zastaralou) soucastkovou zakladnou.

Ten posledni, ktery byl v provozu az do r. 1991, néktefi soucasnici mozna pamatuji (viz
obr. 5).

Jeho pozoruhodnosti byl magnet, ktery vazil 4 tuny, m¢l obrovskou spotfebu proudu a
vody na chlazeni. Jednoduché nebyla ani otazka, jak ho dostat do laboratofe. Problém tenkrat
genidlné vytesil pan J. Koch. Dal magnet na dfevéné tramy, protahl lano chodbou pfes celou
budovu az ven na travnik a tam zaptahl traktor. Kdyz celou chodbu v suterénu budovy
namydlil tekutym mydlem, magnet na trdmech po ném dojel az na misto, aniz by ponicil
jedinou dlazdicku v chodbé. Samoziejm¢ 100 MHz spektrometr uz byl pulzni a mél
soutfadnicovy zapisova¢. Kamenem urazu byl pocitac. Na pulzni spektrometr musite mit

[

Obr. 5. 100 MHz spektrometr Tesla BS 567A (fotografii poskytnul doc. Jan Imrich, CSc,
Kosice), bez pocitace

pocita¢, minimaln€ na to, aby provadél digitalni Fourierovu transformaci. Spektrometr byl
vybaven pocitatem ADT, ktery programy a data ukladal a cetl z papirové dérné pasky. Cela
pamét’ pocitace poziistavala z 8 kB slov o 8 bitech. Jelikoz pamét’ byla ferritova, bylo nutné
po kazdém vypadku proudu znovu nahrét jak cely operacni systém tak NMR program z dérné
pasky. Predtim ovSem bylo nutno ru¢né vygenerovat nékolik 8-bitovych instrukci v bindrnim
strojovém kodu na nalitdni pasky. Fourierova transformace jednoho spektra, kterou na
soucasnych pocitaich ani nepostiehnete, trvala kolem 8 minut. Zato software dokazal
neuvetitelné — detekoval IQ operatora podle chyb, které délal. Nejpozoruhodnéjsi hlasku
dostal pan Miroslav Pultr (laborant, ktery obsluhoval vétSinu spektrometri Tesla) kdyz
opakovang misto Cisla zadaval pismeno. Pomal4 tiskarna (elektricky psaci stroj) mu pismenko
po pismenku vyt'ukala ,, Ty jses takovy vul, ze kdyz se vedle Tebe da hrnek s vodou, stane se
z nej hovezi polevka®.

Spektrometr 1 pocita¢ byly nékolikrat upgradovany zejména v souvislosti s pokusy méfit
selfdifusni koeficienty. Ve spolupraci s UPT (Ing. V. Bartusek) se Vratovi Blechtovi podafilo
v ramci kandidatské prace postavit potfebné zatizeni a métit difusni koeficienty podstatné
dfive, nez vznikla dnes tak popularni DOSY metoda.

Po zméné politiky, UOCHB zakoupil 100 MHz (kontinualni, tedy nepulsni) spektrometr
od firmy Varian (kolem r. 1966). Diky dobrym vztahim s firmou se pak zrodila myslenka
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ziidit pti UOCHB "Centralni NMR laboratoi", kterd by byla vybavena $pickovym
spektrometrem a slouzila vS§em chemickym ustavim Akademie véd. K naSemu obrovskému
Stésti se podafilo myslenku zrealizovat (mj. diky dr. V. Chvalovskému, ktery v té dobé
Séfoval kolegiu chemickych ustavii Akademie) a v r. 1979 zakoupit supravodivy
multinukledrni spektrometr Varian XL 200. (Byl to spektrometr s tehdy nejvetsi kapacitou
pamétovych diski. Vyménné disky o priméru asi 60 centimetri a vaze asi 3 kg mély
kapacitu 5 MB. Jehlickova tiskarna psala 16 znakli na tfadek specidlniho tzkého papiru v
roli¢kach.) Podle rozvrhu mél na§ Gstav spektrometr k disposici 24 hodin kazdy paty den. Cas
jsme pln¢ vyuzivali, at’ uz paty den ptipadl na sobotu, ned¢€li ¢i vdnoce nebo velikonoce. Tak
jsme byli prvné vybaveni (kazdy paty den) stejné dobte jako nasi konkurenti ve svét¢ a mohli
jsme sami métit NMR spektra riznych atomovych jader véetné kiemiku-29.

V roce 1989 byl spektrometr upgradovan (elektronika a pocitac) a zakoupil se dalsi 500
MHz spektrometr. Bylo ironii, Ze americkd exportni omezeni piezila naSi sametovou revoluci
a my nemohli dovézt se spektrometrem nejmodernéjsi pocitace. NaSe meéfici moznosti se
rozsifily nejenom diky dvéma spektrometriim, ale i tim, Ze z konsorcia ustavt, vyuzivajicich
Centralni NMR laboratof, odpadly UMCH a UFCH. Piesto tato kapacita nasim pottebam
prestavala stait. Zna¢nou piekdzkou byl i pevny rozvrh méticiho ¢asu a nutnost pievazet
vzorky mezi ustavy. VSechny tyto problémy zmizely v r. 2002, kdy se Ustavu podaftilo
zakoupit NMR spektrometry Mercury 300 a Inova 500, ktery je kombinovany s HPLC NMR i
vybudovat vlastni dobfe vybavenou NMR laboratof.

Na popsanych spektrometrech jsme samoziejmé zajiStovali analyticky servis, ktery byl
trivialni, na rozdil od podobného servisu na UOCHB; organokiemicité slou¢eniny mély v
naprosté veétSiné velmi jednoduchou strukturu. Vlastni tématika odpovidala celkovému
zaméfeni oddéleni organokiemicCité chemie. Analyzovali jsme spektra systematickych fad
organokiemi¢itych slou¢enin s cilem doplnit studie kolegi z oblasti IC, dip6lovych moment,
substitu¢nich a jinych vlivii o dal§i poznatky vedouci k pochopeni specifického chovani
t&chto latek. Brzy bylo jasné, Ze s omezenim na "H NMR se moc dopiedu nedostaneme, Ze je
potfeba mit moZnost mé&fit spektra 2’Si NMR. Prvni, kdo NMR spektra kiemiku zmé&fil, byl
P.C. Lauterbur, ktery je publikoval uZ v roce 1954. (Lauterbur méfil jako prvni *° Si NMR
spektra fady jinych jader, napt. C-13). V roce 1965 se mi podafilo se s Lauterburem sejit na
konferenci v Pittsburghu a "Skemrat" na ném, jestli by nebyl ochotny pro nas méfit. Bylo ku
prospéchu lidstva a jeho samotného, Ze to zdvofile odmitl. Zanedlouho po konferenci
publikoval prace o "Zeugmatography", pfedchiidkyni dnesni NMR tomografie, za coz se
spolupodili na Nobelové cené za fyziologii a medicinu (2003).

Zlom pro nas nastal az nékdy kolem roku 1971, kdy byl v Ceskoslovensku prof. M.
Lippmaa (Tallinn), ktery upravil komeréni NMR spektrometr pro méfeni *Si NMR spekter.
Je ironii, ze jsme smlouvu o spolupraci s tehdej$im obCanem Sovétského svazu napsali v
obdobi nejtvrdsi politické "normalizace" anglicky tuzkou na zadni stranu jidelniho listku v
(dnes jiz neexistujici) Klasterni vindrné. Smlouva byla naprosto jednoznacna: my doddme
latky, oni dodaji méteni, vysledky opublikujeme spolecné a v publikacich se budeme stfidat,
jednou budou prvni oni, podruhé my. Bohuzel doSlo k jisté zpronevéie z nasi strany, ale
podafilo se to vysvétlit a ve spolupraci jsme pak velice plodné fadu let pokracovali a spole¢né
publikovali fadu praci o substitu¢nich vlivech na chemické posuny kiemiku. '"Nase"
experimentalni moznosti se asi po 5 letech rozsifily o japonsky NMR spektrometr, ktery byl
instalovan ve sprateleném tustavu ZIPC (Zentralinstitut flir physikalische Chemie) ve
vychodnim Berlin¢ (dr. G. Engelhardt), kam bylo snazsi cestovat. Tam jsme se vénovali
zesilujicimu efektu kysliku a stérickym vliviim.

Velikou posilou bylo, kdyz nékdy na zacatku osmdesatych let nastoupil Vrata Blechta na
volné misto po panu M. Pultrovi. Aspiranturou pfi zaméstnani se podafilo obejit vyhrady
kadrového oddéleni a ziskat dost Casu na feSeni obtizného tématu jeho dizertace — méfeni
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samodifuznich koeficientd na 100 MHz pfistroji. Jiz v prib&hu aspirantury byl Vrata
vyznamnou podporou vSech dalSich projektii, zejména kdyz se jednalo o vyvoj nové
experimentalni metody.

Studium strukturnich zavislosti a jejich interpretace byly bodem svaru mezi dvéma
rivaly, Dr. Krausem a Dr. Chvalovskym. I kdyZ oni sami osobn¢ tak nevystupovali, v zakulisi
nebo pies jejich tlampace, jsme slySeli "u Chvalovského, tam se porad kouma, co ty (p-d)n
orbitaly dé€laji. Nikdo si na né¢ nemize Sdhnout, jsou to jenom spekulace". Na to mél Dr.
Chvalovsky zase standardni odpovéd’ "véda zacind az kdyz se ptadme proc, nikoliv u popisu".
Pro nas mély ptedstavy o (p-d)m interakci pfi nejmensim objevnou cenu. Substituéni vlivy
obvykle klesaji s rostoucim poctem vazeb mezi substituentem a atomem kiemiku. Podle
predstav o (p-d)m interakci ale mohou byt substitu¢ni vlivy zesileny, jsou-li pfenaseny na
kiemik touto interakci (napft. pres O—Si vazbu).

Protoze nase syntetické kapacity byly téméf nulové, shan€li jsme modelové slouceniny,
na nichz by bylo mozno tuto hypothesu ovétit. Vhodnou modelovou fadu sloucenin jsem
nalezl zapomenutou v Supliku v Berling. Slouceniny ¢ekaly jiz nékolik let na zméfeni, protoze
byly pro tamni NMR experty nezajimavé. Oni nebyli stoupenci (p-d)n interakce a méteni
pokladali za ztratu Casu, protoze substituent vzdaleny o jesté¢ jednu vazbu nemiize mit jiz
zadny vliv. Podafilo se je pfesvédCit, a tak jsme zjistili, Ze vloZzeny atom kysliku zhruba
dvakrat zesiluje substitucni efekt presto, ze prodluzuje prenosovy fetézec. Priklad ukazuje, jak
chybna je ve v&dé jakéakoliv pfedpojatost.

Vysoka citlivost k substituci naznadila, ze by bylo mozné pouzivat kiemik jako indikator
funkénich skupin (pro metodu se pozdgji ujal nazev *°Si NMR tagging). Napad se zrodil u nas
v Praze, bylo jen nutno jej experimentalné ovéfit, zjistit jestli v silylovanych polyfunkénich
slougeninach *’Si NMR spektroskopie rozlisi kfemiky na riznych skupinach. Dnes tato otazka
vypada jako bandlni, ale v t& dob¢ se to nevédelo. Nasledujici historka je priklad toho, jak by
bylo dobfe postupovat a ¢eho se pii tom vyvarovat. Druhy den po zrodu mysSlenky nam
docent M. Cerny (P¥F UK) dodal vhodnou modelovou slougeninu (1,6-anhydro-B-
glukopyranosu), dalsi den ji Dr. Josef Pola nasilyloval, tfeti jsem s ni odletél do Berlina,
&tvrty den jsem se vratil s 2Si NMR spektry zpatky a paty den §la publikace do tisku. Spektra
potvrzovala nase ocekavani: cukr se tfemi hydroxylovymi skupinami mél po trimethylsilylaci
v ?’Si NMR spektru 3 linie (obr. 6). P&t dni od napadu k realizaci neni $patné, ale pak jsme
udélali chybu, kterd je poucna. Rukopis jsme odeslali do Tetrahedron Letters. Recenzent
oznacil praci za vynikajici, ale poZadoval doplnéni o informaci, kterd ze 3 linii patii kterému
ze tii kifemikd v molekule. (To byla v té¢ dob& velmi obtiznd otazka, vyfesili jsme ji aZ za
nckolik let.) Rukopis jsme rad¢ji poslali do sprateleného Casopisu, prace vySla v podstaté
soucasn¢ jako prace naseho konkurenta z univerzity, na které sidlil §éfredaktor Tetrahedron
Letters. Na§ konkurent nasilyloval tfi jiné cukry. Z celkem dvanacti kifemikd, mél jeden
pfifazeny signalu pomoci izotopické substituce. Pointa je v tom, Ze je nutno vazit, kam posilat
¢lanky do Casopisti i s ohledem na to, kde sidli redaktor a kdo z konkurentli je na stejné
univerzite.

Naproti tomu jsme méli obrovské Stésti, ze vroce 1979 dr. Morris objevil metodu
INEPT, ktera velice zvySuje citlivost NMR méteni. My jsme si v§imli, Ze v ptipad¢ pro nés
zajimavych trimethylsilylovanych slouCenin lze pouzivat INEPT rutinné, s obrovskym
zvySenim citlivosti patrnym z obr. 6, kde jsou uvedena spektra méfend za stejnou dobu
tradicnim zptasobem a metodou INEPT. Ocividné zlepSeni poméru signalu k Sumu
pfedstavuje neskutecny nartist produktivity prace, ktery nam umoznil celou fadu aplikaci.
Jestlize jsme v sedmdesatych letech potfebovali 1 gram latky, pii méfeni metodou INEPT
jsme se dostali do oblasti desitek miligrami. Tim Slo jednak méfit i vzacnéjsi slouceniny,
jednak vyloucit efekty asociace nebo naopak pozorovat vlivy asociace s rozpoustédlem.
Podaftilo se ndm dokazat, Ze rozdily v chemickych posunech kiemiku u silylovanych steroida
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jsou zpusobeny ruznou sterickou dostupnosti atomu kysliku, ptes ktery je kiemik vazan ke
steroidnimu skeletu.

Na silylaci nejrizn&jsich fad slou¢enin v ramci studia *’Si-NMR taggingu spolupracovala
fada nasich chemiki, kromé jiz zminénych to byli ing. Jaroslav V¢eldk, CSc, ing. Otto Pihar,
ing. Jan Zeleny, ing. Magda Kvi¢alova a ing. Ludmila Soukupova. Rady slouéenin nam
poskytli pracovnici jinych ustavi, napt. cukry Dr. Eva Petrikova a doc. Miloslav Cerny,
ligniny ing. Karel Brezny, steroidy ing. Alexander Kasal, DrSc. a dalsi.

INEPT nam téZ dovolil hrat si s metodou DOSY na silylovanych cukrech. Ve *Si-
INEPT-DOSY spektrech vidime signdly kiemiku jednak rozd€lené jako v ¥Si NMR
spektrech podle chemickych posuni, ale také v druhém sméru rozdélené podle velikosti
difusnich koeficienti molekul, ve kterych se dané atomy kifemiku nachazeji.

Tak krasn¢ od sebe oddélime spektra riznych oligomerti, aniz by se ty latky od sebe
fyzicky separovaly. Samoziejm& v LC-NMR dochézi opravdu k déleni téchto latek a ma to
samoziejm¢ univerzalni pouziti. My jsme vybaveni, na rozdil od ostatnich LC-NMR
laboratoii, pro méfeni *’Si-LC-NMR, mame moznost méfit i kfemikova spektra uvnité LC-
NMR zatizeni. Aplikaci z oblasti silikont je veliky pocet, n¢které z nich jsou vystaveny na
chodbé suterénu hlavni budovy tstavu.

P
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Obr. 6. *°Si NMR spektra trimethylsilylované 1,6-anhydro-p-D-glukopyranosy méfena
normalnim zptsobem a INEPTem .

Jen pro ilustraci, svétova produkce silikont byla v roce 2002 odhadnuta na 850 tisic tun;
posledni dobou jsou akcentovany hlavné tzv. high-tech materialy, jejichz aplikace jsou
nejriiznéjsiho druhu, od spreji na vlasy, povrchovou upravu toaletniho papiru az po tésnéni
betonovych konstrukci.
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V priibéhu let jsme se dotkli nad rdmec servisnich praci i chemie jinych sloucenin. Byly
to zejména hydroxamové kyseliny, kde jsme objasnili struktury mnoha derivati do té doby
neprokézané.

Jiz jsem zminil n¢kolik jmen kolegi, kteti byli s NMR na naSem tustavu néjak spojeni.
Tém, na které jsem zapomnél, a bylo jich mnoho jak z ustavu tak mimo néj, se omlouvam.
Vsem dékuji za plodnou spolupraci. Na nasledujicim obrazku (obr. 7) pfipomenu podobu
alespoti t&ch, ktefi se vyznamné podileli na nasich pracich z oboru ?*Si NMR.

- WANTED =

SSILYLATION §SPIN ING.  SELECTRONICS

Obr. 7. Silylace mél na starosti dnesni doc. Ing. Jan Cermék, CSc, metody spinového
inzenyrstvi vyvijel RNDr. Vratislav Blechta, CSc, piistroje upravoval a udrzoval v chodu
Ing. Jan Pelnat, CSc, a §é¢foval nam ¢l. kor. Ing. Vaclav Chvalovsky, DrSc.

Jak se bude dale vyvijet NMR spektroskopie vysokého rozliSeni ve svété je obtizné
pfedvidat. Jiz v minulosti se zdalo, podobné jako nyni, Ze NMR jiZ dosédhla mezi svych
moznosti. S pfichodem vicerozmérmé spektroskopie ale nastala renesance a dalsi podstatny
rozmach NMR. Podobné druhé renesance NMR asi neni v dohlednu. Vyrobci se soustfed’uji
na konstrukéni zleviiovani spektrometri a na zvySeni citlivosti. Zasadni zména by mohla
nastat s nalezenim vysokoteplotnich supravodi¢t pro konstrukci magnetti. V métitku naseho
ustavu nemuze byt vyvoj NMR laboratotfe odtrZzen od vyvoje ostatnich oborl péstovanych na
ustavu. Ing. Milan Kurfiirst, CSc a ing. Jan Sykora, CSc maji zdjem o kombinaci LC-NMR a
jejich zapojeni do spolupréce se skupinou aerosolil a dalsich.

V oblasti ?’Si NMR bych byl rad, kdyby se nam podatilo dokongit studium spin—
spinovych interakci kfemik—uhlik a kiemik—ktfemik a vysvétlit, pro¢ jsou NMR linie kfemiku-
29 podstatné uzsi nez linie uhliku-13.

Jan Schraml
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Jak prochazel Zivot a lidé oddélenim analytické chemie

Maéme-li se podivat na historii dneSniho oddéleni analytické chemie, musime je rozd¢lit na
manalytiku® vlastni (sidlici ve druhém patie hlavni budovy) a NMR laboratof (v suterénu téze
budovy). Jejich historie jsou znacné odlisné, stejné tak jako nase moznosti je popsat. Dnes jiz
neni mezi zamé&stnanci Ustavu nikdo, kdo by prozil celou historii analytiky osobné; nikdo z
nas nema osobni zkuSenost s tim, co by prof. Ondra Wein nazval pravékem analytiky.
Musime proto tézit ze vzpominek byvalych kolegli. Naproti tomu vypravéni o NMR na nasem
ustavu mohlo byt velice podrobné, a proto je presunuté do samostatné kapitoly.

Uz tu bylo n¢kolikrat zminéno, ze ustav byl zalozen vroce 1960 odstépenim od
UOCHABAU. S jistou davkou cynismu a zjednoduseni se dé Fici, Ze tehdejsi viemocny védecky
sekretat Akademie a feditel UOCHABU, prof. Frantisek Sorm, se odvdégil svému kamaradovi
Volod'ovi Bazantovi a zfidil mu vlastni Gstav. Sormovu UOCHABu to zaroveii slibovalo
snizeni nebezpeCi pozaru a odstranéni zdroje koroze (v laboratofich prof. Bazanta se
studovala pfima syntéza silikontl z chlorsilant, které dokazi zkorodovat vSechny materialy).

Osloveni ,,Volod'o* bylo samoziejmé¢ vyhrazeno lidem znejbliz§iho okoli prof.
Vladimira Bazanta. Pro nds, tehdej$i aspiranty, byl prof. Bazant velkou osobnosti se znaénym
a peclivé peéstovanym majestatem, jednotné podporovanym vSemi vedoucimi oddé€leni. Na
porady prtichazel prof. Bazant vzdy vcas, ale vzdy jako posledni a s jeho pfichodem porada
ihned za¢inala. Podobné jako prof. Sorm i prof. Bazant kazdy tyden navitivil jedno oddé&leni
ustavu, kde probral posledni pracovni vysledky s kazdym védeckym pracovnikem.

Nez jsme se v r. 1964 prestéhovali do Suchdola, chemické analyzy pro nés zajiStovalo
Analytické oddéleni UOCHABu. Dva pracovnici, Dr. Jifinec a Dr. Houda, zde délali analyzy
pro potieby naseho ustavu, zejména ty silikonarské. Oni, spolu s panem Neubertem (C,H-
analyza), pak byli zadkladem nasi vlastni analytiky.

V roce 1961 doSlo k masivnimu ndboru mladych lidi. Témét vSichni, které zde
vzpominame, byli pfijati pravé v této viné. Odbornd oddéleni se konstituovala do podoby,
kterda pak v podstaté vydrzela az do r. 1989. Chemick4 oddéleni byla dvé, jejich nazvy se
v prubéhu doby meénily, ale v podstaté to byla stale odd€leni Dr. M. Krause a odd¢€leni Dr. V.
Chvalovského. Zatimco v oddéleni Dr. Krause pracovala jiz vr. 1961 fada zkuSenych
pracovnikl (napt. Dr. K. Kochloefl, Dr. L. Beranek, patfila sem i laboratof pfimych syntéz
prof. V. Bazanta, Dr. J. Joklik, ing. O. Kruchiia), musel Dr. Chvalovsky pro svoji koncepci
fyzikalné—chemického nebo fyzikalné-organického studia organokiemicitych sloucenin
nabirat &erstvé nezkuiené absolventy pro studium IC (Dr. M. Jakoubkova), dipélovych
momentd (Dr. V. Vaisarovd), NMR (Dr. J. Schraml). Aspiranti (Dr. J. Hetflejs, Dr. J. Hradil)
v chemickych oborech (organickd syntéza, chemickéd technologie) mohli mit za Skolitele
zkuSen¢j$i pracovniky ustavu, v oblasti fyzikdlni chemie a spektroskopie byly Skolicimi
pracovisti jiné ustavy.

Po prestechovani do Suchdola se oddé€leni analytické chemie rozrostlo o vétsi pocet lidi;
diilezita byla zejména akvizice ing. Zdefika Sira (1964). Pod jeho vedenim analytika doznala
nejveétSsiho rozmachu a uznéni zejména v souvislosti s feSenim otazek technologie vyroby
kyseliny tereftalové. Analytika asi prosla ze vSech oddéleni nejvice reorganizacemi. Ne vzdy
byly reorganizace vyvolany skutecnymi odbornymi nebo vécnymi potiebami tstavu, ¢asto se
tim feSily rizné personalni otazky. V dobé jejiho nejvétsiho rozmachu pracovalo na analytice
18 lidi. V pribéhu let se zde vystiidala fada vedoucich a univerzalnich analytickych chemiki
(Jakubec, Vilimec, Janita, Svitikova, Duskovd, Valentova, Balejova a dalsi). Rada
analytickych metod, které byly v arsendlu analytiky, se jiz u nds neprovozuje. Napf.
polarografie (pi. L. Jadrni¢kova), IC spektroskopie (Dr. R. Reficha), C,H analyza (panové
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O. Neubert a R. Sida); pozadavky na elementarni analyzy jsou tak malé, Ze by dnes nebylo
rentabilni ji provozovat).

Rada pracovniki analytiky byla nucena spolupracovat na epochalnim dile "Organosilicon
Compounds". Toto rozsahl¢é dilo (o celkovém poctu 21 svazki a asi 11 tisicich stran) bylo ve
své dob¢ velice vyznamné a zajistilo ustavu svétové renomé v "silikonarskych" kruzich. Pro
zapojené pracovniky (vedle analytiki to byli vSichni vysokoskolaci z oddéleni Dr.
Chvalovského a z laboratofe piimych syntéz) to vSak byla zna¢né pracovni zatéz, kterou si
dnes$ni svobodomyslni absolventi jen t€¢Zko mohou ptedstavit. Kazdy byl povinen (v rdmci
pracovnich povinnosti) pravidelné Cist a excerptovat jemu ptidélené (2 — 4) odborné ¢asopisy
a kapitoly Chemical Abstracts. Odbornym ¢lankiim a v nich uvedenym organokiemicitym
slou¢enindm bylo nutno pfifadit kody podle zplsobu pfipravy, reakce nebo métfenych
fyzikalnich vlastnosti. VSechny publikované elementarni analyzy musel pan O. Neubert na
kalkuladce prepoditat. Piehledy od nas shromazdovala pak pani E. Sandarova do kartotéky.
Ony slavné "Organosilicon Compounds" vlastné nebyly nic jiného neZ tato kartotéka cela
prepsana na psacim stroji do souvislého textu. Piepisoval ji jediny ¢lovék — "mala Jana" (tj.
dnesni pani Karasova).

Soucasti analytiky byla pomérné velika skupina plynové chromatografie. Kraloval ji pan
Miloslav Svihla a jeho damy (J. Wolfova, D. Rec¢inska, I Schelova, V. Kankova, A.
Kadlecova, J. Lnénickova, J. KubeSova a dalsi) se stiidaly témét v dvousménném provozu na
ctyfech nebo péti chromatografech. Odborny dohled nad chromatografii mél Dr. R. Komers,
ktery do analytiky né€kdy organizacné patfil, jindy zase ne. Dnes se nam cista plynova
chromatografie smrskla na jeden chromatograf. Naproti tomu provozujeme dva pfistroje GC-
MS. Starsi piistroj, ktery za¢al na Gstavu provozovat Dr. R. Reficha, spravuje dnes Dr. J.
Vceldk (1 kdyZ sam organizacn€ nespada do oddéleni analytické chemie). S novéjSim
pristrojem fesi Dr. J. Karban analytické otazky souvisejici zejména s rtiznymi ekologickymi
problémy feSenymi na ustavu.

|
|

Oddg¢leni analytiky v roce 2009
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Zajimava byla historie kapalinové chromatografie, ptesn¢ji HPLC. S HPLC si zacal hrat
aspirant Milan Minarik (dnesni uspésny podnikatel) kolem roku 1970. Jeho na kolenou
vyrobeny pfistroj byl nahrazen komercnim pfistrojem. Dnes provozuji HPLC na novém semi-
preparativnim chromatografu (Watrex), inzenyrky M. Bartlova a E. Machackova. Druhy
HPLC je v systému LC-NMR, jak o tom je zminka ve spojeni s NMR laboratofi.

V neposledni fad¢€ provozujeme zhruba od roku 1988 atomovou absorpcni spektroskopii,
kterou se zabyvaji inzenyrky L. Soukupova a E. Machackova. Od r. 1991 spada do analytiky
laboratoi NMR spektroskopie, ale o té podrobnéji v samostatné kapitole.

Tolik asi o tom, jak se vyvijela analytika personalné. Analytika je servisnim utvarem, a
tudiz se musi pfizpiisobovat aktudlnim potfebam ustavu. To je jeji hlavni odborna koncepce.
Ponechani moznosti zabyvat se navic vlastnim vyzkumem je vyhodné pro vSechny.
Pracovnici maji jisty pocit svobody, ustav snadnéji ziskava kvalifikované pracovniky s
vyhranénymi odbornymi z4jmy, grantové projekty pfinaSeji ustavu dalsi prostiedky a volna
kapacita je 1épe vyuzivana. Naroky na analyticky servis jsou totiz velice nerovnomérné. Vedle
obdobi, kdy vzork k analyze je velice mnoho (napt. konec roku), mdéme obdobi "okurkovych
sezon". V téch se mohou pracovnici analytiky vénovat vlastnimu vyzkumu. V soucasné¢ dobé
feSime Ctyfi vlastni grantové projekty.

Jan Schraml a Jan Horacek
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Potmé&silova Jarmila THS-uctarny

Predota Milan Mgr.Dr. Termodynamicka laboratot E. Haly

Puncochar Miroslav Ing.DSc. Laboratof procest ochrany prostiedi

Relich Stanislav Mgr. Laboratof procest ochrany prostiedi

Rochova Kristina Ing.Ph.D. Oddé¢leni separacnich procesi

Rouskova Milena Ing.Ph.D. Odd¢leni separa¢nich procest

Razicka Marek Doc.Ing.CSc. | Oddéleni vicefazovych reaktorti

Rychtarikova Renata Ing. Qddéleni novh}.'wh procest v chemii a
biotechnologii

Rezni¢kova Jifina Ing.Ph.D. Oddé¢leni separacnich procesi

Rimnacova Daniela Ing. Laboratof chemie a fyziky aerosol

Sajfrtova Marie Ing.Ph.D. Oddéleni separacnich procesii

Sedlakova Zuzana Ing.Ph.D. Termodynamicka laboratot E. Haly

Seifert Michal Laboratof chemie a fyziky aerosolt

Setni¢kova Katefina Ing.Ph.D. Oddé¢leni separacnich procest

Schneider Petr Doc.Ing.DrSc. | Oddéleni katalyzy a reakéniho inzenyrstvi

Schraml Jan PDrroSf;RNDr. Oddé¢leni analytické chemie

Schwarz Jaroslav Ing.CSec. Laboratoi chemie a fyziky aerosoli

Skoblia Siarhei Ing.Ph.D. Laboratof procest ochrany prostiedi

Slezak Jiti Ing. Mechanicka dilna

Smolik Jiri Ing.CSec. Laboratoi chemie a fyziky aerosoli

Sobek Jifi Ing. Laboratof procesti ochrany prostiedi

Sobolik Viclav Prof.Ing.DrSc. | Odd¢leni vicefazovych reaktori

Souckova Helena Oddéleni katalyzy a reakéniho inZenyrstvi

Soukup Karel Ing.Ph.D. Oddéleni katalyzy a reakéniho inZenyrstvi

Soukupova Ludmila Ing. Odd¢leni analytické chemie

Soukupova Krasimira Ing.Ph.D. Odd¢leni katalyzy a reakéniho inzenyrstvi

Sovova Helena Ing.CSc. Oddéleni separa¢nich procest

Stanék Vladimir Ing.DrSc. Oddé¢leni separacnich procest

Stanovsky Petr Ing.Ph.D. Oddéleni vicefazovych reaktorti

Stavarek Petr Ing.Ph.D. Odd¢leni separacnich procesi

Stejskal Petr Mechanické dilna

Stopka Pavel Ing.CSc. Laboratof laserové chemie

Storch Jan fng.Ph.D. Qddéleni nov')"fch procesl v chemii a
biotechnologii

Strasak Tomas Ing. Qddéleni nov;?ch procesil v chemii a
biotechnologii

Strnad Miloslav Be. Vypocetni skupina

Svoboda Karel Doc.Ing.CSc. | Laboratof procest ochrany prostiedi

Sykora Jan Ing.Ph.D. Odd¢leni analytické chemie

Sabata Stanislay Ing. Qddéleni nov;?ch procesil v chemii a
biotechnologii

Sima Vladimir Mechanicka dilna
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Siméik Miroslav Ing.Ph.D. Oddéleni vicefazovych reaktorti

Snajdaufova Hana Ing. Odd¢leni katalyzy a reakéniho inzenyrstvi

Solcova Olga Ing.CSc. Odd¢leni katalyzy a reakéniho inzenyrstvi

Stefancova Lucia Ing. Laboratof chemie a fyziky aerosol

Syc Michal Ing.Ph.D. Laboratof procest ochrany prostiedi

Taborska Zdenka Odd¢leni analytické chemie

Tihon Jaroslav Ing.CSc. Odd¢leni vicefazovych reaktorti

Topka Pavel Ing.Ph.D. Odd¢leni katalyzy a reakcniho inZzenyrstvi

ToSnarova Markéta Ing. Laboratof procesti ochrany prostiedi

Tovchigrechko Valentin Ing. Oddéleni vicefazovych reaktorti

Travnickova Tereza Ing. Laboratof chemie a fyziky aerosol

Trnka Otakar prom.mat. Laboratof procest ochrany prostiedi

Trojan Lubos THS-udrzba

Uchytil Petr Ing.CSc. Oddéleni separacnich procesii

Urbanova Markéta Ing. Laboratof laserové chemie

Viclavek Tomas Ing. THS-MTZ

Vachuskova Ilona THS-uctarny

Vajglova Zuzana Be. Oddéleni separacnich procesii

Veelak Jaroslay fng.CSc. Qddéleni nov.).'/ch procest v chemii a
biotechnologii

Vejrazka Jiri Ing.Ph.D. Odd¢leni vicefazovych reaktort

Vesely Véclav Ing.CSec. Laboratof procest ochrany prostiedi

Vesely Martin Be. Oddé¢leni separacnich procest

Vilimovska Emilia Knihovna

Vit Zdenék Ing.CSec. Oddé¢leni katalyzy a reak¢éniho inZenyrstvi

Vicek Dalibor Oddé¢leni separacnich procest

Vicek Lukas Mgr.Ph.D. Termodynamicka laboratot E. Haly

Vikova Leona Bc. Laboratof procest ochrany prostiedi

Vobecka Lucie Ing. Oddé¢leni vicefazovych reaktort

Vodicka Petr Ing. Laboratof chemie a fyziky aerosoll

Vokata Barbora Mgr. Oddé¢leni separacnich procesi

Volaufova Eva Ing. Odd¢leni separacnich procesi

Vosecky Martin Ing.Ph.D. Laboratof procesti ochrany prostiedi

Vibové Hana Be. Qddéleni nov')"fch procesl v chemii a
biotechnologii

Vychodilova Hana Ing.CSc. Oddé¢leni separacnich procest

Wagner Zden&k Ing.CSc. Termodynamicka laboratof E. Haly

Wein Ondrej Prof.Ing.DrSc. | Oddéleni vicefdzovych reaktorii

Wichterle Ivan Ing.DrSc. Termodynamicka laboratot E. Haly

Zaloha Petr Ing. Oddéleni separa¢nich procest

Zdrazil Miroslav Ing.DrSc. Oddé¢leni katalyzy a reakéniho inZenyrstvi

Zednikova Maria Ing.Ph.D. Oddéleni vicefazovych reaktorti

Zikova Nad¢zda Mgr. Laboratot chemie a fyziky aerosolt

Zychova Markéta Be. Laboratof procesti ochrany prostiedi

Zdimal Vladimir Ing.Dr. Laboratot chemie a fyziky aerosolt
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